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Nota sobre la nomenclatura:

En la actualidad el inglés es |la lengua vehicular de la Ciencia
y laTecnologia, es e idioma en el que se publican la gran mayoria
de los resultados de investigacion y con el que frecuentemente se
comunican entre si los miembros de la comunidad cientifica
internacional. Por ello, cuando se emprende la escritura de un texto
cientifico o técnico en lengua castellana como la presente
memoria, € autor puede encontrar dificultades para traducir
adecuadamente los conceptos. Por este motivo se suele optar por
una castellanizacion de la palabra o tomar |a palabra directamente
del inglés.

Para evitar posibles confusiones del lector, en esta nota se
indican los principales conceptos que se han mantenido con su
denominacion inglesa, y las traducciones que se han realizado:

- Scattering: se ha usado la palabra inglesa para designar €l
proceso por el cua € portador cambia su estado como
consecuencia de una interaccion breve con un agente externo. La
probabilidad por unidad de tiempo de que acontezca una de estas
interacciones ha sido traducida por “tasa de scattering”,
equivalente a “scattering rate”.

- Interface: se ha usado la palabra inglesa para nombrar la
superficie de separacién entre dos material es distintos.

- Split-off: se ha usado la palabra inglesa para la banda
desplazada como consecuencia de la interaccion espin-6rbita en la
banda de valencia.

- Spline se ha usado la palabra inglesa para designar la
técnica de ajuste usando polinomios a trozos.

Sirva también esta nota para pedir disculpas si esta decision no
es del agrado del lector.






| ntroduccion

El conocimiento del comportamiento de los portadores en € seno de los
semiconductores es una cuestion de gran interés desde el punto de vista de la cienciay la
tecnologia. Por un lado, permite potenciar € desarrollo de los dispositivos e ectronicos
haciéndol os més eficientes y mejorando sus caracteristicas al revelar las causas fisicas que
estan relacionadas con los efectos indeseables en e dispositivo, dotando a investigador de
recursos para ser capaz de proponer posibles alternativas que los eliminen. Por otra parte,
permite explorar los caminos hacia nuevos tipos de dispositivos eectronicos, pudiéndose
adquirir una vision del funcionamiento de los mismos antes de su fabricacion. Por estas
razones se dedican cada vez més esfuerzos a la investigacion de los factores fisicos que
afectan a los portadores en los cristales y estructuras de semiconductores. Ademéas, las
técnicas computacionales actuales permiten considerarlos conjuntamente en la
implementacion de un simulador del transporte, y analizando los resultados que suministra
el mismo es posible estimar los valores de determinadas magnitudes macroscopicas del
sistema a partir de su descripcion microscopica. Por ello, la ssmulacion resulta muy Util
tanto para comprobar model os fisicos como para obtener predicciones.

En este trabajo se lleva a cabo un estudio sobre el transporte de los huecos en cristales de
Si y de Ge a partir del andlisis de los resultados proporcionados por un simulador basado en
el método Monte Carlo. Este ssimulador fue desarrollado con la intencidon de que fuese
capaz de suministrar resultados precisos en cortos tiempos de célculo. Para este fin se

requiere utilizar un modelo de banda de valencia que tenga en cuenta sus caracteristicas



esenciales, como son la anisotropia, la no parabolicidad y la degeneracién, y que a mismo
tiempo sea sencillo de mangjar. Por ello esta investigacion se centra inicialmente en la
obtencion de un modelo de banda de valencia de Si y de Ge que cumple estos requisitos, y
se comprueba que los mismos proporcionan resultados tedricos similares a los de
investigadores que usan modelos de banda de valencia méas complgos. A continuacion se
evauan las tasas de scattering con los fonones épticos y acusticos, por ser éstos los
mecanismos gue influyen en mayor medida en la dindmica de los portadores en cristales
puros, asi como las correspondientes a las impurezas ionizadas, que son especialmente
relevantes en cristales dopados, y se describe brevemente el esquema del simulador.

En este estudio se dedica una seccién para mostrar 1os resultados de las simulaciones
junto con los tiempos de calculo necesarios para obtenerlos, Ilevandose a cabo asimismo
una comparacion con los datos experimentales y con los de otros autores que usan tecnicas
numeéricas mas complejas, y que por tanto requieren un mayor esfuerzo computacional .

Tras la investigacion del transporte en cristales de S y Ge, y después de haber
observado gque |os model os de banda de val encia presentados son adecuados, en este trabajo
se aborda el estudio de la influencia de la no parabolicidad de la banda de valencia en las
subbandas de energia y las funciones envolventes de los estados de los huecos en pozos
cuanticos realizados con estos semiconductores con la idea de profundizar en €l estudio del
comportamiento de los dispositivos basados en la tecnologia SOI (Slicon on Insulator),
gue pueden modelarse de esta forma. Con este mismo proposito se estima qué conjunto de
subbandas de la estructura es el més adecuado para poder describir € transporte en este tipo
de dispositivos, y por ultimo se calculan las tasas de scattering de los huecos confinados
con fonones dpticos y acusticos, asi como las correspondientes a la rugosidad de las
interfaces Si-O, de puertay de éxido enterrado.

Por ultimo, se exponen |las conclusiones obtenidas en este trabg 0.



Capitulo 1
Modelo de laBanda de Valencia

La maslarga caminata comienza con un paso

(Proverbio hinda)

1.1 | ntroduccion

El calculo de la estructura de bandas de los solidos en € contexto de la Fisicadel Estado
Solido ha sido, y sigue siendo aun, € punto de partida de cualquier investigacion que
pretenda abordar €l estudio del comportamiento de los portadores de carga en estos
materiales y en estructuras disefiadas a partir de los mismos. Desde las primeras décadas
del siglo veinte hasta nuestros dias muchos investigadores han intentado Ilevar a cabo esta
tarea usando diferentes procedimientos con distintos niveles de aproximacion cada uno.
Dentro del estudio de |a estructura de bandas de |os semiconductores, cabe destacar |os que
estan basados en la Teoria de la Masa Efectiva [Luttinger, 1955a], en € Método del
Pseudopotencia [Phillips, 1958] y en e Método de Tight-Binding [Slater, 1954] por su

amplio uso por parte de la comunidad cientifica. En particular, el método k- p es una

técnica especiamente Util para calcular la estructura de la banda de valencia y que se
referird més adelante por ser € punto de partida del modelo de banda de valencia que se
presenta en este estudio. Por 1o comin la aplicacion de estas técnicas a célculo de la

estructura de bandas de un semiconductor no es unatarea sencilla, y las relaciones entre la



energiay e momento obtenidas son dificiles de mangjar en un simulador de transporte, ya
gue se necesita amacenar una gran cantidad de informacion en matrices que tiene como
resultado una ralentizacion del calculo. Por este motivo, los autores que pretenden
adentrarse en la simulacion de los dispositivos recurren con frecuencia a simplificaciones y

parametrizaciones de | as estructuras de bandas [Pirovano, 2000] [Low, 2003].
El método k- p, como ya se ha indicado anteriormente, ha sido muy usado para €

estudio de la estructura de la banda de valencia. Este método es capaz de describir l1a no
parabolicidad y la anisotropia de la banda adecuadamente, ademas de poder incorporar los
efectos del acoplamiento espin-érbita. Basdndose en dicho método, Kane [Kane, 1957]
obtuvo una ecuacion cuyas soluciones son los valores de la energia de cada una de las tres
bandas que componen la de valencia para un determinado valor del vector de onda. De esta

forma, larelacion entre la energiay el momento de la banda de valencia se escribe como

2;25 7(5,K) (1.1)

k? =

donde k es el modulo del vector de onda del hueco y k es su vector unitario asociado, m,

eslamasadel electron en reposo, 7 eslaconstante de Planck normalizada, & eslaenergia
del hueco y » es una funcion cuyos valores se obtienen resolviendo la ecuacion de tercer
grado

Hy®+H,y?+Hy+H,=0 (1.2)
enlagque

H, =[A+2B]x[A-B]* - 3C?[A- B]q(@, ¢) —54{52 +C?j + E{B2 fﬂ}p(@, ) (1.3)

H, =[A, - 3¢]x |- A2 + B2 + C?q(0,4)] (1.4)
H, = Ag[3s -2 (1.5)
Hy=¢’[e-Ag] (1.6)

siendo A, B y C tres constantes tipicas del materia, Ay, la energia de split-off, y las
funciones

q(8,¢) = sen*6 cos’ ¢ sen’¢p + cos” 6 sen’d (1.7)

p(b,¢) = send cos’ f cos® ¢ sen’s (1.8)



donde @y ¢ son los angulos azimutal y polar en coordenadas esféricas.

La ecuacion (1.2) tiene tres soluciones para la variable y. Este hecho esta intimamente
relacionado con la existencia de tres relaciones ¢(K) diferentes en la banda de valencia que

se denominan bandas de huecos pesados, ligeros y split-off. Ademas, dicha ecuacion da
como resultado una banda anisotropa y no parabdlica, por |o que su solucion es complicada
de parametrizar en funcién de la energia y la direccién con € fin de obtener un modelo
analitico.

En este capitulo se mostrard € cllculo y parametrizacion de un modelo de banda de
valencia derivado de la ecuacion de Kane a partir del modelo de Dewey et al. [Dewey,
1993] que mejora las caracteristicas de éste. Basandonos en este modelo se desarrollara

todo €l trabgjo posterior de simulacion de transporte.

1.2  Modelo de banda de valencia con anisotropia y

no parabolicidad

En su trabgo de 1993, Dewey y Osman [Dewey, 1993] estudiaron e transporte de
huecos en un cristal de Si con un campo eléctrico aplicado a partir de un modelo de banda
de valencia en € que la idea fundamental consistia en separar la anisotropia y la no
parabolicidad en dos funciones distintas. Para la anisotropia se utilizé la funcion que
habitualmente se usa para describir la misma en la banda de vaencia [Jacoboni, 1983],
mientras que la no parabolicidad se parametriz6 usando una funcién que denominaron f(¢).
Esta idea ya habia sido propuesta por Ottaviani et al.[Ottaviani, 1975], aunque estos
tltimos autores propusieron usar un valor constante S para tener en cuenta la no
parabolicidad de la banda en vez de una funcién de la energia La funcién de no
parabolicidad de Dewey y Osman fue calculada a partir de los valores de masa efectiva
obtenidos por otros autores [Gagliani, 1975] [Madarasz, 1981] y parametrizada por medio
del método de splines cuadraticos para las bandas de huecos pesados y ligeros. De esta

forma, usaron en sus simulaciones lasiguiente relacion (k)



(k) = h;l:ﬁ [LF 9(6.9)]x[1- B(#)] (1.9
siendo
B ’ C ? 4 2 2 2 2
g(8,¢)=\/(Aj +[Aj (sen 0 cos’ psen’ep +cos’ fsen 9) (1.10)

Los signos - y + se refieren a la banda de pesados y ligeros respectivamente. La

parametrizacién de la funcion 3(€) que propusieron los autores fue

1- 43¢ +1200s 0<e<0.015eVv
0.8006 —14.3632¢ +177.3117¢* 0.015< £ < 0.040eV
1- B(e) = R (1.11)
0.6434 - 4.3521s + 25.2716¢ 0.040< £ <0.100eV
0.46087 £>0.100eV
1-14.419¢ +106.7¢2 0<e<0.050eVv
1- B(g) =<0.7946 - 6.295¢ + 26.37¢* 0.050< & < 0.100eV (1.12)
0.4286 £>0.100eV

La ecuacion (1.11) es para la banda de huecos pesados, mientras que la ecuacion (1.12)
es la correspondiente a la banda de los huecos ligeros. El aspecto mas Util de esta
parametrizacion de la no parabolicidad es la sencillez con la que se puede obtener a partir
de dlalafuncidn analitica que relaciona la energia del portador con el médulo de su vector
de onda, y por consiguiente el clculo de la energia de un portador tras un vuelo libre se
puede hacer directamente, sin necesidad de calculos iterativos. Sin embargo, un estudio
mas profundo muestra que € modelo anterior presenta serias deficiencias que deben ser
eliminadas para poder describir convenientemente lafisicade problema.

En primer lugar, la funcion g) es continua, como cabria esperar. Sin embargo, en €
gjuste que hicieron los autores no consideraron necesario imponer gque la derivada fuese

continua. Este hecho da lugar a comportamientos anomalos en la densidad de estados de la
banda. Parailustrarlo, supongamos una relacion g(k) isdtropa que tenga la funcién de no

parabolicidad anterior

K - )] (1.13)

g(K) = om



El nimero de estados por unidad de volumen ddl cristal en € intervalo de médulo de vector

de onda comprendido entre k y k+ dk, D(k), cumple lasiguiente relacion
k2
D(k)dk = ?dk (1.14)
donde se ha tenido en cuenta la degeneracion de espin. Operando con las ecuaciones (1.13)
y (1.14) , podemos calcular el nimero de estados por unidad de volumen del cristal en €
intervalo de energiasentre ¢ y ¢+ de

D(g)de = if ”E;Z Je3(g)de (1.15)
T

siendo

1 e db-pE)
[1_ ,3(8)]3/2 [1—ﬂ(8)]5/2 de

La diferencia que introduce la no parabolicidad en la densidad de estados es la funcion

3(g), que en @ caso parabdlico es la unidad. Esta funcion esta relacionada con la derivada

de A(¢), y por consiguiente una discontinuidad en la derivada se manifestaria como una
discontinuidad en la funcion J(g) y en las magnitudes relacionadas con ella. En concreto,

cuando se calculan tasas de scattering usando € modelo de Dewey y Osman se observan
saltos en las curvas que no tienen sentido fisico alguno. Por tanto, e modelo de Dewey y
Osman es insuficiente para estudiar adecuadamente el transporte de huecos en Si, y es
necesario investigar un modelo de banda que verifique la continuidad de la derivada en la
funcidén f(e) que se proponga.

Por ello nuestros primeros esfuerzos se encaminaron hacia el calculo de una estructura
de banda de valencia que proporcionase tasas de scattering continuas. Aprovechamos para
ello laforma general delarelacion (k) de Dewey y Osman, y usamos la misma funcién
gue describe la anisotropia por haber sido usada tedricamente en muchos trabajos anteriores
y contrastada experimentalmente para los huecos pesados y ligeros [Dresselhaus, 1955],
[Luttinger, 1955b], [Lax, 1958], [Ottaviani, 1975], [Jacoboni, 1983], [Helmholz, 2002].
Incluimos ademés la banda de split-off en nuestro modelo, ala que le asignamos un carécter
isotropo y no parabdlico. Como resultado de todas estas consideraciones, obtuvimos la

siguiente estructura de bandas



hk?
2mﬂ[1_ 9(0.0)]x. (¢) >0 ;Huecospesados
. h2k?
g(k) = Zmﬂ[1+g(9,¢)];ﬁ(8) £>0  :Huecosligeros (1.17)
21,2
nk Zs(8) +Ag g>A, ;Huecossplit- off
2m,,

donde m,, es la masa efectiva de los huecos en & fondo de la banda de split-off. Con €
propésito de simplificar la notacion en e resto de este trabgo, en lo sucesivo

denominaremos por y,,  s(¢) alas nuevas funciones que describiran la no parabolicidad

de cada banda, siendo equivalentes a las funciones 1-¢) de Dewey y Osman. Por tanto las

funciones 3(g) seredefinen de lasiguiente manera

d
1 32 € 512 2, () >0  ;Huecospesadosy ligero:
3(e) = [ZH"'(g)] [ZH,L(S)] de
[ (1)]3/2 B [ 3 ; ?]850/2 dZdS(g) €2 Aso ; Hua:OSSpIit_ off (118)
As\& Xs\& o

Por semejanza con la relacion entre la energia y e momento en una particula libre, en

este trabgjo se define la masa efectiva del portador en cada banda segin las siguientes

expresiones
0D e g0l (19

0= i 0.l o (20

ms(e) = ZTZ;) (1.21)

siendo |a masa efectiva una funcion de la energiay de ladireccion.

Para cacular la funcion y,(¢) de la banda de huecos pesados resolvimos
numeéricamente la ecuacion (1.2) en 5000 direcciones hasta una energiade 1 eV. De los tres
valores de y encontrados para cada vector de onda se tomaron los valores méas bgjos, que

son los que pertenecen a la banda de huecos pesados. Seguidamente se dividieron los



h*k?| A

resultados obtenidos en cada direccion por [1— g(@,qﬁ)]. Por Ultimo, para obtener

una funcién y,, (¢) totamente independiente de la direccion, se efectué un promedio
angular en todo el angulo solido.
Un procedimiento paralelo se siguié para calcular y, (¢). De las tres soluciones

obtenidas de la resolucién de la ecuacion (1.2) para cada vector de onda, € vaor

intermedio es e correspondiente a la banda de huecos ligeros. Dividiendo los datos por
h*k?| A

[1+9(0,¢)] y efectuando e promedio angular se encontré la funcion y, (s)

independiente de la direccion.
L as anteriores bandas tienen determinada la masa efectiva del hueco para k=0 através de
los valores de A, By C. En trabgjos anteriores se discute € valor de los mismos, y siempre

se sitllan en torno a unos valores tipicos, habiendo un cierto acuerdo entre los autores
[Dresselhaus, 1955], [Ottaviani, 1975], [Jacoboni, 1983]. Sin embargo, los valores de m,,
usados por los autores presenta grandes variaciones entre si. Por este motivo, en la
elaboracion del modelo de banda de valencia calculamos un valor adecuado de mg a partir
de la ecuaciéon de Kane, ecuacion (1.2). El procedimiento fue € siguiente: usando los
valores de energia més atos de las soluciones de la ecuacion (1.2), que son los
correspondientes a la banda de split-off, les restamos |a energia de split-off e impusimos que
en €l fondo de la banda la funcion y(g) fuese la unidad, a igual que para las funciones
xu(€) Yy x.(e). De esta manera, efectuando un promedio angular fuimos capaces de
encontrar un valor para mg, que estaba en consonancia con €l que proporcionaban algunos

autores [Dresselhaus, 1955] [Yu, 2001]. Por dltimo, la obtencion de y¢(g) se hizo de

manerasimilar alade y,, (g) y x, (g).

Dicho procedimiento de calculo se llevo a cabo para obtener la estructura de bandas del
Si y del Ge. Usamos paraello losdatos dela Tabla 1.1.



M agnitud Si Ge
A (adimensional)® -4.22 -13.38
B (adimensional)® -0.78 -8.48
C (adimensional)® 4.80 13.14

A, (meV)? 44 295

Tabla1.1: Constantes de las bandas de valenciade S y Ge
#[Jacoboni, 1983]
® Este trabajo

Los resultados numéricos obtenidos se representan en la Figura 1.1 y Figura 1.2
[Rodriguez-Bolivar, 2005a]. Se han comparado las funciones de no parabolicidad
calculadas en este trabajo con los resultados de |a parametrizacion de Dewey y Osman para

Si, observandose un comportamiento paralelo en las funciones de no parabolicidad de

Siliqio

2.0

x (adimens.)
o

=
o

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5
Energia (eV)

Figura 1.1: Funciones de no parabolicidad frente a la energia para Si (HH- huecos pesados, HL- huecos
ligeros, HS- huecos split-off). Las curvas de lineas y simbolos son las funciones de no parabolicidad de
Dewey y Osman. El detalle muestralas funciones a bgjas energias, donde se dan las mayores variaciones.
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Figura 1.2: Funciones de no parabolicidad frente a la energia para Ge (HH- huecos pesados, LH- huecos
ligeros, SH- huecos split-off)

huecos pesados y ligeros. Tales paral €lismos se enumeran a continuaci on:

- Tanto los resultados de este trabgjo como los de Dewey y Osman en Si muestran que
las funciones de no parabolicidad de las bandas de huecos pesados y ligeros disminuyen su
vaor en torno a 30-50% hasta 100 meV, lo que implica que las masas efectivas de los
portadores casi se dupliquen en tan corto intervalo de energias.

- Lavariacion de las funciones de no parabolicidad es més fuerte a muy bagjas energias,
por lo que la no parabolicidad es un efecto que es necesario considerar incluso cuando los
portadores se encuentren muy cerca del maximo de la banda de valencia.

- Se observa un cruce entre las funciones de los huecos pesados y ligeros en Si a una
energia en torno a 70 meV segun los cédlculos de Dewey y Osman, y en torno a 40 meV
segun los célculos de este trabgjo.

En cambio, los resultados de Dewey y Osman muestran una no parabolicidad més
acusada que la que se presenta en este trabajo.

Con respecto a la banda de split-off de Si nuestros céculos indican que €

comportamiento de la no parabolicidad en ella es €l contrario a presentado por las de
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pesados y ligeros, duplicandose cuando aumenta la energia, 10 que conlleva una
disminucion de la masa efectiva de |os huecos de split-off importante.

Con respecto a Ge, nuestros célculos muestran tendencias similares a las observadas en
Si, s bien es cierto que las variaciones de la no parabolicidad en torno a energias muy
proximas a maximo de las bandas no son tan fuertes. No obstante, el caso de los huecos
ligeros en Ge merece una mencion especial, ya que a energias en torno a los 150-200 meV
lafuncion y, (¢) experimenta variaciones muy importantes que tienen gran repercusion en
la estructura de bandas.

Por otro lado, un aspecto de gran interés a tener en cuenta es el comportamiento de las

funciones 3(¢) . Dichas funciones, definidas en la ecuacion (1.18), estan relacionadas con
la derivada de la funciones de no parabolicidad y . Calculamos numéricamente dichas

funciones parael Si y e Gey las representamos en la Figura 1.3 y Figura 1.4 junto con los
resultados obtenidos usando €l modelo para Si de Dewey y Osman gque se mostraron en las
ecuaciones (1.11) y (1.12).

5.0 . : Silicio |
= o0 - Dewey y Osman ]
< /

O 40 / — ]
e - |
S35 AN T T T T TT oo oo--o- :
S 3.0 - ad AAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAAm
r A
o 29 ‘4 Illlllllllllllli
\g I A .....llllllllllllll
S 2.0 I ‘.I . ]
c A LH ]
7 - * SH i
L 1.0 * — HH i
I *** - — LH 4
0.5 - *******************************{_
OO . L L 1 " 1
0.0 0.1 0. 0.4

0,2
Energia (eV)

Figura 1.3: Funciones 3 frente alaenergiaparael Si. Las lineas son las funciones 3 evaluadas a partir de las
funciones de no parabolicidad dadas por Dewey y Osman. Los simbolos son las funciones 3 calculadas en
este trabajo. Las discontinuidades de |as funciones 3 se manifiestan en |as probabilidades de scattering como
discontinuidades sin significado fisico. Un modelo parabdlico usaria 3=1 paratodas |as bandas.
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Figura 1.4: Funciones 3 calculadas en este trabgjo frente ala energia para el Ge. Un modelo parabdlico usaria
J=1 paratodas las bandas. Apréciese e fuerte cambio de lafuncion 3 de los huecos ligeros. Por claridad, se
indican losvaloresde 3 alaenergiade 1 eV.

Como se observa en la Figura 1.3, la parametrizacion de Dewey y Osman no
proporciona funciones J(g) continuas como consecuencia de que los splines cuadréticos
gue emplearon no fueron generados de manera que la derivada fuese continua. En cambio,
las funciones J(&) calculadas numéricamente en este trabajo son continuas, como cabria
esperar. Las funciones J(g) calculadas para huecos pesados y ligeros, tanto en S y Ge,
tienen un comportamiento creciente, mientras que las funciones 3(g) para huecos split-off
muestra un comportamiento decreciente. En ambos semiconductores, las variaciones de
3(g) son més fuertes en los huecos ligeros y split-off, mientras que para los huecos
pesados la variacion, aunque apreciable, es més suave. Merece la pena destacar la fuerte
variacion de la funcién 3(g) en los huecos ligeros dd Ge, que se multiplica casi por 13
entre e maximo de labanday 1 eV por debajo de dicho punto.

Habiendo quedado ya demostrada la importancia de la no parabolicidad de la banda de
valencia de S y Ge, € paso siguiente es obtener una parametrizacion adecuada de las
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funciones y(g) obtenidas numéricamente que sea capaz de reproducir las funciones 3(¢)

anteriores sin discontinuidades ni otros comportamientos anémal os.

1.3  Parametrizacion delasfuncionesy

Después de lo expuesto en el apartado anterior, se hace patente que la forma mas
adecuada de parametrizar las funciones de no parabolicidad que se calcularon de forma
numérica con e procedimiento descrito deberia tener las siguientes caracteristicas
[Rodriguez-Bolivar, 2005b]:

- Conocido € vector de onda, seria deseable haber parametrizado las funciones de no
parabolicidad de manera que la energia se pueda calcular facilmente, como por gemplo a
través de una relacion analitica. Ya que este tipo de cdculo se efectlia un gran nimero de
veces alo largo de una simulacion, una relacion analitica ahorrariatiempo y complegjidad a
simulador.

- Seria suficiente establecer un gjuste hasta 1 eV, ya que solamente se sobrepasaria este
limite para campos el éctricos muy grandes, y bastaria para estudiar la mayoria de los casos
précticos.

- Seria necesario imponer la continuidad en la funcién de no parabolicidad y en su
primera derivada para calcular la densidad de estados sin que aparezcan comportamientos
andmalos como consecuencia de la parametrizacion.

De esta manera, se encontrd que una parametrizacion adecuada de las funciones de no
parabolicidad que tiene las caracteristicas anteriores se puede obtener usando funciones a
trozos del tipo [Rodriguez-Bolivar, 2005b]

ac’+be+c
fe)="" +81 (1.22)

Como se puede observar, dichas funciones contienen cuatro parametros de gjuste en
cada intervalo, frente a los tres de los splines cuadraticos. Esto facilita la tarea, ya que se
puede imponer més condiciones para poder reproducir las funciones y(g) y 3J(¢)
convenientemente. Ademas, para este caso particular presentan una ventgja fundamental

frente alos splines cubicos, que tienen e mismo nimero de parametros de guste, pero que
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en cambio presentan problemas cuando se pretende calcular |a energia para un determinado
valor del vector de onda. Los splines cubicos dan lugar a una ecuacion de tercer grado,
mientras que las funciones propuestas limitan e clculo a una ecuacion de segundo grado,
por lo gue se puede efectuar la resolucién andlitica de una manera sencilla, satisfaciéndose
asi la primera de las caracteristicas que se buscaban.

Para obtener la mejor parametrizacion de las funciones de no parabolicidad, dividimos el
rango de energias en cuatro intervalos. [g,.¢,], [e,,5,], [6,.65] ¥ [€,,1000meV]. La
energia ¢, fue definida como la energia del maximo de la banda para |os huecos pesados y
ligeros, que por convenio se tomara igual a cero, mientras que su valor se fijé igua ala

energia A, para los huecos split-off. La excepcion a esta regla fue la banda de huecos

ligeros del Ge, que precisd de cinco intervalos para llevar a cabo € guste como

consecuencia de la fuerte no parabolicidad de la misma (Figura 1.2 y Figura 1.4). Las
funciones de gjuste en cada uno de los intervalos las denominaremos A (g), A, (g), As(e)
y A, (&) respectivamente, y tienen laformayaindicada en (1.22).

En primer lugar se establecio € valor de la energia £, como agquel donde la concavidad
de las funciones y cambia Las energias ¢, y &, Se tomaron como parametros para
permitir un mejor guste. Se emplearon varios métodos para alcanzar las condiciones
descritas, aunque merece la pena destacar solo dos de ellos, que fueron capaces de dar
buenos resultados:

- El primero de los procedimientos consistio en asignar los siguientes valores a las
funciones A(e), A(e), Al(e) vy A(e) en los extremos de los intervalos:
DA(g)=2(s),  )AE)=x(),  1i)A(e)=x(6).  IV)A(E)=x(5),
VIA(e) = 2(8,), Vi) A(g;) = x(g5), Vi) A(e) = 2(e5) Vi) A (1eV) = y(1eV).
Ademss, laderivadade A,(g) en1 eV seiguao aladerivadade y alamismaenergia, y
por tanto ix) A', (1eV) = y'(1eV). Las ecuaciones vii), viii) y iX) se usaron para calcular los
mejores a, b, c y d del cuarto intervalo. Unavez que lafuncion A, (g) se ha determinado,

se calcula su derivada en ¢, de forma analitica, y se impone que la funcion A,(e) en &,

tenga la misma derivada que A,(g) en e mismo punto. Incorporando ademas las
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condiciones v) y vi) se estimaron los mejores valores de los pardmetros para la funcion

A, (). Repitiendo e mismo proceso se calcularon A,(g) y A(e) sucesivamente. Por

tanto, la idea fundamental en la que se basaba este método era imponer valores de las
funciones de gjuste iguales alos valores de las funciones de no parabolicidad numéricas en
los extremos de los intervalos, y una vez calculados los mejores gjustes, emplear las
derivadas analiticas en los extremos de los intervalos para imponerlos en las funciones de
los trozos siguientes.

Para € segundo método se impusieron las siguientes condiciones:
) A(g,) = 2(8,) ) AL (&) = 1'(e1) i) A, (61) = 2'(&1) V) A, (g2) = 1'(g2)
V)AL (g,) = 7'(g,), Vi)AS(g5)=x'(g5), Vi) A, (g5) = x'(g5), Viii)A,(1eV) = y(1eV)
iX) A, (1eV) = y'(1eV). Las Ultimas tres ecuaciones se usaron para cacular los mejores
parametros para € cuarto intervalo. Utilizando el vaor de la funcion A,(g) en &, e
imponiéndolo como valor de A;(e,), junto con las demas condiciones para A,(g) que se

han indicado, se calcula la mejor aproximacién a las funciones de no parabolicidad en €l
tercer intervalo, y asi sucesivamente se estimaron las funciones A,(¢) y A(g). Laidea

fundamental en la que se basaba este método eraimponer el valor numérico de la derivada
de la funcion de no parabolicidad en los extremos de los intervalos. Una vez que se ha
determinado la funcion analitica de mejor gjuste en € intervalo, se emplea su valor en los
extremos para imponer la continuidad de la funcién de no parabolicidad con €l intervalo
contiguo.

L os dos métodos descritos son una buena forma de abordar € problemadel gjuste de las
funciones de no parabolicidad garantizando continuidad en la funcion y en su primera
derivada. Sin embargo, hay que resaltar el hecho de que un buen guste de las funciones
x(g) no garantiza que e comportamiento de las funciones J(¢) sea el esperado. La
principal motivacion de nuestro trabajo esta en que éstas Ultimas también se puedan estimar
convenientemente con las expresiones analiticas obtenidas tras € guste para que la
densidad de estados de la banda pueda ser calculada a partir de ellas sin introducir efectos
espurios debidos a guste. Por eso se impuso como condicion para aceptar un ajuste

determinado que la diferencia entre las funciones J(g) calculadas a través de las

expresiones analiticas y las calculadas a partir de los datos numeéricos fuese suficientemente
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pequefia. Por tanto, se eligio como indicador de la bondad del guste e maximo error
relativo entre el valor de la aproximacion analitica y los valores numéricos de la funcién

3(g) . Dicho indicador es muy sensible alos cambios en las funciones de gjuste, ya que es
posible efectuar gustes precisos de las funciones y(e) que, sin embargo, presenten
importantes diferencias entre sus funciones J(&) y sus correspondientes numeéricas debido
a que éstas ultimas contienen informacion sobre la derivadade y(¢) .

Usando los métodos descritos calculamos los parametros de las funciones de guste de

las funciones de no parabolicidad y (&) paralas bandas de huecos pesados, ligeros y split-
off. En laTabla 1.2 se muestran os maximos errores relativos de las funciones 3(g) que se

obtuvieron paralos mejores gjustes [Rodriguez-Bolivar, 2005b].

Maximo Error Relativo (%)
:;\% <100
S Huecos pesados (HH) 143
Huecos ligeros (LH) 1.93
Huecos split-off (SH) 0.52
Ge  Huecos pesados (HH) 0.20
Huecos ligeros (LH) 2.29
Huecos split-off (SH) 0.10

Tabla1.2: Maximo error relativo entre las funciones 3 obtenidas con € gjuste
analitico y las funciones 3 numéricas

Se puede observar que en e peor de los casos € maximo error relativo entre las

funciones 3(g) no superd e 2.30%. Por tanto, se puede afirmar que las funciones de gjuste

son un buena aproximacion para la descripcion de la no parabolicidad de las bandas de
valenciade Si y Ge. Los mejores valores del gjuste de los parametros a, b, c y d selistan en
el Apéndice A. Los gjustes de | as funciones de la no parabolicidad se muestran en laFigura
15y Figura 1.6 comparadas con los correspondientes datos numeéricos. En ellas queda
puesto de manifiesto e excelente acuerdo entre los datos numéricos y las curvas analiticas
obtenidas tras € gjuste.
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Con la aproximacion analitica que se ha propuesto es posible calcular magnitudes de
interés de forma muy sencilla, como la relacion ¢(K) de las bandas de valencia y la
densidad de estados de las mismas. La relacion ¢(K) se puede obtener a través de una
ecuacion de segundo grado en ¢ tal y como se comentd con anterioridad. Recordando la
forma de las funciones de gjuste, ecuacion (1.22), larelacion (k) de labanda de valencia
se puede escribir

£u (K,0.9) = fl-bx T, (0,4)xk?
— Jh-bx (0.9 x KT —axcx t, (0.9)xK[ax f,, (0,6)x K —d]} (1.23)

< {2x[ax f,,  (@.9)xk* —d]}"
£5(k,0,0) = l-bx foxk? —dx A
C b foxk? —dx AL - dx[ox foxk? + A Jlax foxk? —d]} (1.24)
x2x[ax foxk? —d]}”

siendo los factores f (0,4)

f,0(0.9) = 2’110 AlL-g(6.9)] (1.25)

f (6,9) = Zh% AlL+9(0,9)] (1.26)
hZ

fs = om, (1.27)

Estos factores contienen la anisotropia de la banda. Solo €l factor fg esindependiente dela
direccion por haberse considerado la banda de split-off isdtropa en e modelo.
EnlaFigural.7 y Figura 1.8 se muestran los resultados del gjuste de larelacion (k) en

la banda de valenciadd Si y del Ge en las direcciones [100] y [111], comparandolos con
los datos del modelo numérico de la banda. En estas figuras se observa también un

excelente acuerdo entre ambos.
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Figura1.7: Relacion ¢(K) delabandade valenciade Si en las direcciones [100] y [111] calculada a partir del
model 0 analitico que se ha elaborado en este trabajo y comparacion con e modelo numérico.
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Figura 1.8: Relacion de g(k) delabandade valenciade Ge en las direcciones[100] y [111] calculada a partir
del modelo analitico que se ha elaborado en este trabajo y comparacion con € model o numeérico.
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Con respecto al modelo de banda de vaencia, el efecto de la anisotropia de los huecos
pesados y ligeros en la estructura de bandas puede observarse en las mismas figuras cuando
serepresentalarelacion (k) en dos direcciones distintas.

Por otro lado resulta de gran interés investigar la densidad de estados que proporciona
este gjuste para la banda de valencia, ya que los de otros autores daban lugar a densidades
de estados discontinuas [Dewey, 1993]. Usando € modelo de banda de valencia que se ha
elaborado en este trabgjo, la densidad de estados de cada una de las bandas de huecos se

puede calcular con las ecuaciones

1 (2" me'2 do| - ..
Du(&)=_—73| 2 3/2 12 g n(e), €20 '
" 2 (hj {LN i-9@.9)f 4”%;& e -
_1(2)" mtdal o
200~ 5757 {st,zmgw)]m 4”}&%(8)’ e
Ds(g)=212(2;ﬂ Je—A_S(e); e2A, (1.30)
T

donde Q es todo & angulo sdlido. Una de las ventgas de haber modelado las relaciones
£(K) por funciones separadas de la energia y de la direccion es que la densidad de estados

se puede calcular de manera muy sencilla haciendo uso de un promedio de la masa efectiva
en e angulo sdlido, que son los términos entre llaves de las ecuaciones (1.28) y (1.29).

Dichas integrales se pueden entender como un promedio de la funcion angular de masa

efectiva elevada a 3/2. Por eso definiremos las magnitudes <mf|’2> y <mf’2> como

[Rodriguez-Bolivar, 20054]

3/2\ _ m dQ
<mH >_ J-QNC’:/Z[]-_ g(9,¢)]3'2 4Ar (1.31)
(m¥?) =, i dQ (1.32)

A" [+ g0, 4

En la Figura 1.9 y Figura 1.10 se comparan las densidades de estados calculadas
numeéricamente con las evaluadas a través de la aproximacion andlitica. Se observa un

acuerdo excelente entre ambas, que es una consecuencia de haber impuesto en e guste la
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similitud entre las funciones J(g) numéricas y andliticas. Se ha incluido también en la

Figura 1.9 las densidades de estados calculadas segin € modelo de Dewey y Osman
[Dewey, 1993] paralos huecos pesadosy ligerosen Si.
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Figura 1.9: Densidad de estados en unidades arbitrarias calculada con los datos numéricos y con el modelo
analitico para las bandas de huecos pesados, ligeros y split-off del Si. También se muestran las curvas de
densidades de estados obtenidas a partir del modelo de Dewey y Osman paralos huecos pesados y ligeros.
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Figura 1.10: Densidad de estados en unidades arbitrarias cal culada con los datos numéricos y con € modelo
analitico paralas bandas de huecos pesados, ligeros y split-off del Ge.
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1.4  Resultadosteodricos en equilibrio

Para comprobar si e modelo de banda de vaencia que se ha presentado es una buena
aproximacion para iniciar un estudio sobre € transporte de huecos establecimos
comparaciones de los valores de las magnitudes fisicas en € equilibrio con resultados
suministrados por métodos més complejos de calculo.

Conocida la relacion £(K), se puede calcular los vaores en € equilibrio a través de

integraciones. Con & modelo de banda desarrollado es posible evaluar las funciones de
distribucion del gas de huecos en equilibrio multiplicando las correspondientes densidades
de estados, ecuaciones (1.28), (1.29) y (1.30), por la funcién de ocupacién de las bandas.

Usando la estadistica de Fermi-Dirac para una temperatura T tales funciones de distribucion

serian
1 (2% L, /e3,()
fH(g):an(hz) <mﬁ2> a0 €20 (1.33)
1+e kT
1 (2% L, Je3 (e) |
fL(g)zzﬁz(hzj mi*) s £20 (1.34)
1+e kT
1 (2m "% Je—AyTs(e) |
fs(g)zzﬂ.z( hz j e—u(T) 1 gZASﬁ) (135)
1+e T

siendo u«(T) e potencial quimico, que es funcidn de la temperatura [Sze, 1981]. Para la

estadistica de Maxwell-Boltzmann, que es una aproximacion aceptable para
semiconductores no degenerados, setiene

3/2
f(e) = 212 (hzz) (Mm% e3, ()™’ £20 (1.36)
/4
1 2 3/2
f (e) = , Z(hzj (M2 e3 (e)e s £20 (1.37)
T
1 2m 3/2
fs(e) = 5 2( h;’] Je—A I (e)e e e> A (1.38)
7T
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Un gjemplo de las magnitudes que pueden calcularse usando las anteriores funciones de
distribucion son las ocupaciones de cada una de las bandas, y de esta forma se podria
estimar qué porcentaje de huecos se encuentran en forma de huecos pesados, ligeros o split-

off. Se efectua este célculo através de las ecuaciones siguientes

pH,L(,U(T).T)=2”12[2] i) [ Jesge)

h? 1+exp e—u(T) (1.39)
kT
312 “AS
Ps(u(T),T) = 212(2;}0) J.ASD R_\SS(E) de 1.40
™ 1hexg 24T (140
Pk

De estas igualdades se deducen directamente las poblaciones rel ativas
100x py ((T),T)

%H (T) =
o Py ((T), T) + py (a(T), T) + ps(u(T), T) (1.42)
100x py (u(T).T)
%L(T) =
@ Py (1(T),T) + P (u(T),T) + s (u(T), T) (1.42)
%S(T) = 100x ps(u(T),T) e

Py ((T),T)+ P (u(T), T) + ps (u(T), T)
Estos porcentajes se calcularon en cristales puros de Si y Ge. Los resultados obtenidos se
representan en laFigura1l.11y Figura1.12.

En S se observa que, dd total de la poblacién de huecos, los pesados representan
alrededor del 85%, siendo los huecos ligeros cerca del 15%. Existe un maximo y minimo
de poblacion para los huecos pesados y ligeros respectivamente en torno a 77 K. A partir de
esta temperatura comienza a disminuir la importancia de los huecos pesados, frente a un
ascenso en la poblacion de ligeros y split-off. Estos Ultimos se encuentran en muy baja
cantidad incluso a 450 K, donde representan alrededor del 2.5% del total. Sin embargo, los
huecos de este tipo son susceptibles de alcanzar velocidades muy altas durante e arrastre
del campo eléctrico debido a su baja masa efectiva, y su contribucion ala movilidad puede
ser relativamente importante.
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Figura 1.11: Poblacién relativa de las bandas de huecos pesados (HH), ligeros (LH) y split-off (SH) en Si
hasta 450 K.
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Figura 1.12: Poblacién relativa de las bandas de huecos pesados (HH), ligeros (LH) y split-off (SH) en Ge
hasta 450 K.
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En Ge se encuentran mayores diferencias entre las poblaciones de huecos pesados y
ligeros. Los primeros representan alrededor del 95.5% del total, mientras que los dltimos
solo son entre un 4% y un 5%. Con respecto a los huecos split-off, la baja masa ef ectiva de
los mismos junto con la gran diferencia de energias entre e maximo de la banda de
valencia y d maximo de la banda de split-off (ver Tabla 1.1) dan como resultado una
poblacién relativa en esta banda excepcionalmente baja. En € mejor de los casos no |legan
arepresentar el 0.0035% del total.

Por otro lado, es posible estimar la energia media en cada una de las bandas a través de

las siguientes integraciones

1 2 3/2 - 83/23 (8)
uclum D =L B i) | e

h 1+ exp[g —k,u_lgT)} (1.44)
w E.E—A JS(S)
s(u(M),T) =
gs(u(T),T) = ( j I - exp[g kﬂT(T)} (1.45)

Para poder obtener la energia media total del gas de huecos se llevd a cabo una media
ponderada, asignandole a cada valor de la energia media un peso proporcional a la
poblacién de la banda correspondiente. Se representan los datos en la Figura 1.13 junto con

el valor de la energia media que se obtiene del principio de equiparticion, £(T) = : kT . Se

comprueba que uno de los efectos de la no parabolicidad es que no se verifique e principio
de equiparticion de laenergia.

Por ultimo, en la Tabla 1.3 comparamos nuestros resultados de energia media del gas de
huecos con datos suministrados por otros autores [Nguyen, 2003] que investigaron el
transporte de huecos por el método del pseudopotencial. Como se observa en latabla, existe
un buen acuerdo entre nuestros resultados y los que proporciona e método del
pseudopotencial, tanto parael S como para e Ge. Pensamos, por tanto, que el modelo de
banda de valencia que se presenta en este trabgo puede ser una herramienta de gran
utilidad para emprender una investigacion sobre el transporte de los huecos en estos

materiales semiconductores, teniendo como principal ventga frente a otros métodos su

26



menor complejidad, o que reduce apreciablemente los tiempos de caculo cuando se

implementa el simulador.

75 — T T T 1 T T T 1T T T T T T
70 - -
65 —Si / ]
60F ----Ge 7 ]
55  o----- Equiparticion 7 ]
50 | o ]
45 | St ]
40 F At y
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Figura 1.13: Energia media del gas de huecos en equilibrio en funcion de la temperaturaparael S y Ge. Se
comparan |os resultados obtenidos con los del principio de equiparticion.

T(K) Pseudopotencial Este Trabajo Equiparticion
(meV) (meV) (meV)
S 77 12 11.45 9.96
300 47 45.18 38.81
Ge 77 11 10.28 9.96
300 42 42.02 38.81

Tabla1.3: Energias medias ddl gas de huecosen Si y Gea 77 K y 300 K. En la Gltima columna seindican los valores
de energiamedia dados por € principio de equiparticion.
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Capitulo 2

M ecanismos de scattering 3-D

Dame un pez y cenaré esta noche. Enséfiame a pescar y
cenaré siempre.
(Proverbio Chino)

2.1 | ntroduccion

La simulacion del transporte de portadores en semiconductores mediante e método
Monte Carlo consiste principamente en la evaluacion de una secuencia de dos tipos de
procesos. arrastres y scatterings. En los procesos de arrastre € estado del portador varia
como consecuencia de la aplicacion del campo eléctrico externo. La ley que rige dicho
cambio se obtiene a partir de la aproximacién semiclasica, y se expresaen la ecuacion

dk
F=qE= ha (2.1)

siendo F lafuerza externa aplicada sobre el portador, que en el caso considerado serd gE ,
g lacargadd portador y E e campo eléctrico aplicado. Para un campo eléctrico constante

y uniforme la variacion en el tiempo del vector de onda k es lineal (por tanto, continua), y
se cacula con sencillez conociendo € valor inicial de vector de onda y e tiempo

transcurrido desde e comienzo del arrastre.
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Ademés de los cambios que en €l estado del portador gercen los procesos de arrastre,
los mecanismos de scattering que estén presentes también afectan a la evolucion del estado
en el tiempo. Estos mecanismos de scattering son procesos de interaccion con el portador
gue cambian bruscamente su estado en un tiempo muy corto. Tales procesos se denominan
elsticos cuando se conservala energia del portador, e inelésticos cuando el portador pierde
0 gana energia en e proceso de scattering. Las tasas de scattering se estiman a partir de la
Regla de Oro de Fermi, obtenida a través de un tratamiento perturbativo de primer orden
del problema de lainteraccion, y de la que se extrae también informacion fundamental para
determinar el estado final del portador tras € mismo. La Regla de Oro de Fermi
proporciona la probabilidad por unidad de tiempo, P, de que se experimente un scattering
debido a un mecanismo en particular. En el caso de que dicho mecanismo sea de tipo
inelastico, y por tanto que reste 0 afiada una energia A a portador, la probabilidad por

unidad de tiempo de sufrir un scattering se calculaatravés de la expresion

P(K,cK',c) =2:<R',c' H' R,c>\25(g'—gm) (2.2)

siendo

K.y

H’ el hamiltoniano de la interaccidn, ¢ y ¢ son las energias inicia y final del portador

R',c'> los estados inicia y final respectivamente del portador y del cristal,

respectivamente, y la delta de Dirac expresa la conservacion de la energia del sistema total
formado por €l cristal y e portador. De esta forma, € signo superior se emplea cuando €l
proceso es de ganancia de energia (absorcion), mientras que se usa e signo inferior cuando
el portador pierde energia (emision). Cuando €l mecanismo de scattering es elastico los
célculos son semejantes, con la diferencia de que A es cero.

El procedimiento de calculo habitual consiste en trabajar con la transformada de Fourier
del hamiltoniano de la interaccién, H'(q), de forma que desaparecen las coordenadas
espaciales y son sustituidas por € vector de onda trasferido entre el agente del scattering y
el portador [Jacoboni, 1983]. Las funciones de onda de los estados del sistema se pueden

escribir como e producto de la funcion de onda del cristal,

c), y lafuncién de onda def

portador en & mismo,

K)=N""?u.(r)e*", siendo N el niimero de celdas unidad en e
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cristal, k el vector de onda del portador y u, (r) lafuncién de onda de Bloch normalizada

en laceldaunidad. De estamanera, el término (K',c'|H'|K,c) delaecuacion (2.2) es
;' A " _ (2”)3/2 ' ' * —i(K'-k-q)T
(K',c|H'|K,c) = W > (c|H (a)|c) fuR.(r)e u, (r)dr (2.3)

q
En la anterior expresion podemos |levar a cabo el cambio de variable r = R+r", siendo
R un vector de lared directay r' un vector que variara en las dimensiones de la celda

unidad. Con este cambio de variable, y aplicando |a periodicidad de |as funciones u, (r) en

cada celda unidad (c.u.), se obtiene

3/2
G, .
NV
o o (2.4
x>, (c]H'(g) c>{2 e“k'k‘”'ﬂ Jug (e EEOu (e
q R c.u.
Lasumatoriaen R satisface la siguiente propiedad
Ze—i(R'—R—q)-R _ N sk'-k-g=G (2.5)
= 0 sk-K-qzG '

siendo G un vector de la red reciproca. Este sera igual a cero para los procesos de
scattering de tipo N (normaes), y distinto de cero en los procesos de tipo U (umklapp).
Esta relacion se puede entender como la ley de conservacion del cuasimomento del
portador.

Reuniendo los anteriores resultados encontramos la probabilidad de scattering por

unidad de tiempo con un cierto mecanismo [Jacoboni, 1983]

2.c

q

2

_@n)’ G, (9)S(s'—s F A) (2.6)

KV ?

P(k,ck',c')

H'(a) c)

siendo V e volumen del cristal y G, ($) una funcion relacionada con el solapamiento de

|as funciones de onda de Bloch:
2

Gap (9) = (2.7)

j us. (F)e° u(Fdv
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El argumento de la funcién G,, es el angulo de scattering 9, esto es, e angulo formado

por los vectores de onda inicia y final, que guardala siguiente relacién con las direcciones
inicia (6,¢) yfina (6',¢") del vector de onda

c0SY = cosd cosf'+sindsing'cos(¢p — ¢') (2.8)

La funcion G,,($) habitualmente se toma igual a la unidad para el estudio del

scattering de electrones, mientras que para € caso de los huecos se usan las expresiones
aproximadas para €l scattering intrabanda e interbanda entre los diferentes tipos de huecos
dadas por Wiley [Wiley, 1971]. Tales expresiones son

Gapra(9) = %[1+ 3cos® 9 (2.9)

Gio e (9) =§s‘n29 (2.10)

En e estudio de Wiley se obtienen estas funciones considerando las transiciones entre
las bandas de huecos pesados y de ligeros. En nuestro trabajo también se usarén para las
transiciones con huecos split-off.

Existen muchos factores que pueden romper la periodicidad de la red, como por g emplo
las vibraciones de la red (fonones), €l resto de portadores [Matulionis, 1975], la existencia
de impurezas, tanto en estado neutro [Erginsoy, 1950] como ionizadas, los defectos de la
red [Bernholc, 1978], etc. Cada uno de estos factores puede ser considerado como un
mecanismo de scattering en un simulador. Sin embargo, no todos ellos tienen la misma
importancia en la dindmica de los portadores. En particular, los mecanismos de scattering
de mayor interés en la simulacion de cristales tridimensionales son el scattering con
fonones, tanto de tipo Optico como acustico, y € scattering con impurezas ionizadas
cuando € cristal se encuentra dopado en concentraciones apreciables. El resto de
mecanismos de scattering de tipo tridimensional no seran considerados en este trabgjo por
no tener tanta trascendencia en la dinamica de | os portadores.

El hecho de que los procesos de scattering sean tratados por medio de probabilidades
hace que & método Monte Carlo sea una herramienta muy Util en este tipo de estudios, y
por este motivo €l simulador desarrollado en este trabagjo se basd en esta técnica

computacional .
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2.2  Scattering con fonones

Los fonones son |os modos de vibracion de la red de &omos de un solido en torno a sus
posiciones de equilibrio como consecuencia de la energia térmica del cristal, y por tanto
suponen una ruptura del potencial periddico de lared. Los cristales de Si y Ge tienen una
base formada por dos aomos en las posiciones (0, 0, 0) y (¥, ¥, ¥4). Debido a que la
interaccion entre los atomos de la base sera diferente a la interaccion entre el resto de
atomos de las cedillas adyacentes, € cristal tendra dos tipos de fonones distintos en su
seno, gue denominamos fonones opticos y acusticos. Por este motivo se hace necesario el
estudio de la interaccion de cada uno de estos tipos de fonén con e portador. En este
trabajo no se considerara € scattering con fonones polares, puesto que éstos no existen en
los semiconductores compuestos por un Unico elemento quimico.

El calculo de la relacion entre la energia y € momento de los fonones de un cristal
tridimensiond, ¢,,(q), €s un trabagjo complejo, y se necesita un conocimiento profundo de
las simetrias del cristal para poder llevarlo a cabo. Sin embargo, es posible hacer una
simplificacion de estas relaciones para los fonones opticos y acusticos con e propésito de
estudiar €l scattering con los portadores. Para |os fonones acUsticos se puede demostrar que
su relacion ¢, (G) es aproximadamente proporcional a vector de onda del fondn, g, para
valores pequefios de éste, siendo la constante de proporcionalidad la velocidad del sonido
en e material promediada en todas las direcciones, u, multiplicada por la constante de
Planck. Por otro lado, los fonones Opticos tienen una energia que varia muy poco con €l

vector de onda del fonon, por lo que larelacion ¢ ,,(G) puede aproximarse por un valor
constante, independiente del vector de onda del fonon. La ecuacion siguiente resume las
relaciones ¢ ,,(q) delos fonones acUsticos y Opticos que se van ausar en este trabgo.

@ - £,,(0) ~ Ul ; fonones acUisticos
()= £5,(0) ~ hoo,, = kg8, ; fononesopticos

BY op

(2.11)
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En la Tabla 2.1 se muestran los valores usados en este trabajo para modelar las

relaciones £(q) de los fonones en Si y Ge. La velocidad media del sonido, u, se obtuvo

u +2

como & promedio u = Yr s [Jacoboni, 1983], siendo u, lavelocidad transversal y u, la

velocidad longitudinal del sonido en € medio.

S Ge Unidades
uy 9.0x10° 5.4x10° cm/s
Uy 5.3x10° 3.2x10° cm/s
u 7.8x10° 4.7x10° cm/s
Oop 735 430 K

Jitop 63.4 37.1 meV

Tabla2.1: Veocidad del sonido longitudinal (uy), transversal (u)
y promedio (u) en Si y Ge. Temperatura (6yp) y energia (Zaw,,) de
los fonones dpticosen Sy Ge [Jacoboni, 1983]

Para comenzar la evaluacion de las tasas de scattering por cualquier tipo de mecanismo
es necesario plantear la forma de la perturbacion que e mecanismo hace sobre €l
hamiltoniano periddico de la red. En el caso del scattering con fonones, la perturbacion
dependerd de la variacion espacial del desplazamiento de los iones con respecto a su
posicion de equilibrio. Como punto de partida se toma la expresion del hamiltoniano dada
por Kittel [Kittel, 1963]
oy
or
El factor de proporcionalidad entre el hamiltoniano de la interaccion y las variaciones

[1h

H'= (2.12)

espaciales de la posicion de los iones en el cristal arededor de la posicion de equilibrio es
el tensor de deformacion del cristal, 2.

El desplazamiento de los iones con respecto a su posicion de equilibrio, y, puede

escribirse en términos de |los operadores de creacion a; y aniquilacion a,

i \ 1/2 o
y_zq:{ZprJ (a, +a' )€ (2.13)



donde p es la densidad de masa del cristal, oy es la frecuencia del fondn con € que
interacciona el portador y £ es el vector unitario en la direccién de polarizacion del fonon.

Introduciendo (2.13) en (2.12), y usando que

2
1 — N
lael =, -
‘<c'\afq\c>‘ =N, +1

siendo Ng e ndmero medio de fonones en el cristal de momento |q dado por la estadistica

de Bose-Einstein, que para unaciertatemperatura T es

1
No =" — (2.15)
el -1
se tiene la siguiente probabilidad por unidad de tiempo de pasar de un estado Kk aotro k'

mediante un scattering con fonones:

- N o
P(K,K") = ”w [N 11)63,3(19)@5“% 5(e'(K") — £(K) F i) (2.16)

donde =; eslacomponente ij del tensor de deformacion, q; es la componente j-ésima del

vector de onda del fonony £, esla componente i-ésima de la direccion de polarizacion del

fondn. La parte superior de la ecuacion se usa para la absorcién, mientras que lainferior se
usa paralaemision de fonones.

En las siguientes secciones se elaborard la anterior ecuacion para cada caso particular,
efectuandose |as aproximaciones convenientes.

2.2.1 Fonones Opticos

L os fonones Gpticos son un tipo especial de modos de vibracién de los &omos de la red
cristalina en los que éstos se mueven en oposicion de fase. Si bien es cierto que en principio
se trata de oscilaciones de los &omos en torno a sus posiciones de equilibrio, y que por
tanto deberian ser tratados con € formalismo expuesto en la seccion anterior, €l trabagjo de
Harrison [Harrison, 1956] muestra que, por las caracteristicas particulares de este tipo de
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fonones, & hamiltoniano de la perturbacion deberia ser proporciona a desplazamiento con

respecto alaposicién de equilibrio en vez de ser proporcional aladerivada de éste.

Segun é trabagjo de Harrison, € término &= q j‘z de la ecuacién (2.16) no dependeria

del vector de onda del fondn. En concreto, dicho término podria ser sustituido en primera
aproximacion por una constante [Jacoboni, 1983], que en este trabajo se simbolizard por D,
denominada potencial de deformacidn Optico. Puesto que en este estudio se usa € modelo

derelacion &, (4) paralos fonones dpticos de la ecuacion (2.11), éstos tendran siempre €l

mismo valor de energia %o, , independientemente de su vector de onda. Por tanto, la

op’

probabilidad por unidad de tiempo de scattering con fonones Opticos es

opt (1, LY T Nop 2 Yy N
P (k,k)_pva)op(l\lop+ JGSD(B)D 5(5' (K') - £(K) F hog,) (2.17)

La probabilidad de scattering por unidad de tiempo para un hueco que se encuentre en

un cierto estado K se calcula considerando todas las posibles transiciones que se pueden
dar desde dicho estado inicia a conjunto de estados finales disponibles que satisfacen las
leyes de conservacion de momento y energia. Por tanto, tal probabilidad de scattering por
unidad de tiempo se calcula efectuando laintegracion

\

Pl = (27)°

[P@,K)aV', (2.18)
El factor vV  estarelacionado con la densidad de estados en € cristal, ya que hay un
(27)?

estado final posible por cada volumen (27)° del espacio K. Debido a que €l espin es una
Vv

magnitud que se conserva en las transiciones, se considera como estado final Unicamente
aquel que tengaideéntico espin que € inicial, por o que no es necesario considerar €l factor
2 de la degeneracion del espin en e anterior término. La primaen € diferencial de volumen
indica que la suma se efecttia sobre |os estados finales. Usando coordenadas esféricas en el
espacio K

dv', =k'?sing'dg'dg' dk’ (2.19)

y asi
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_ 2 N
Popt (k) — ﬂE) op %
(27)° pooy, | Nop +1

j j jegD (9)8(e' (K') - &(k) F oo, )k2 sing"do' dg' ok’

funcién delta de Dirac se puede tratar directamente.

2
Pl—?lgt LH,SH (R) = —ﬁﬂD NOp X
s (271')3h3,00)0p NOP +1

[[[Ne'34 (eYm?(0,4)G4 (9)5(e' (K') - £(K) F o)) SN 6" dg' de

2
PI-TEtLL L (E) = \/E—ﬂD Nop X
o (2”)3h3pa)op NOP +1

[[[Ne'3 ()M (0,4)G (95 (&' (K') - £(K) F hrv,,)) SN0 6" dg d”
V2rD?m? [ N, y

(27)°1° porg, | Ngp +1

j j J.q/e'—ASOSS(e')Gw (9S(e'(K') - e(k) Fho,)sing'do' dg'de’

PI-?ETLS,SS (R) =

donde por simplicidad se han definido las siguientes funciones angulares

__ M
O A g(0.9)

_oom
M= i (0.9)

integracion en las energias finales,

(2.20)

La anterior expresion combina caracteristicas del estado inicia y final. De esta forma,
las integrales tendran distinta forma dependiendo del tipo de transicién que tenga lugar,
existiendo nueve aternativas posibles de transicion entre las bandas de pesados (H), ligeros
(L) y split-off (S), a saber, HH, HL, HS, LH, LL, LS, SH, SL, SS, indicando cada par de
letras el estado inicid y € fina. Para llevar a cabo la integracion, resulta mas Util

transformar la ecuacion (2.20) en una integral en energias, puesto que de esta forma la

(2.21)

(2.22)

(2.23)

(2.24)

(2.25)

gue pueden entenderse como la dependencia de la masa efectiva en el extremo de las

bandas de huecos pesados y ligeros con la direccion. Seguidamente se lleva a cabo la
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. V2rD? N,
PHE:,LH,SH (8) = A 3.3 P 1 X

(27)°n° pwg, \ Nop + (2.26)
Jethoy, 3, (e £hoy,) j Imf,’z(e',¢')G3D (9)sing'do'dg'
opt \/EﬂDZ Nop
PHL,LL,S_ (€)= o N\3£3 X
(27)°n° peoy, | Nop +1 (2.27)
,/giha)opsL(giha)op)jjmf’z(e',¢')c;30 (9)sin@'do'dg'
2.,~~3/2 N
PI-?ETLS,SS(‘C") = \/Eﬂ?—amw( * JX
(27)°1° poog, | N +1 (2.28)

Jethog, —ALSs(e £hoy) [[Gy (9)sin6' do' dg

De las ecuaciones (2.26), (2.27) y (2.28) se puede obtener un resultado de gran
importancia para implementar un simulador de Monte Carlo: cuando no se rediza la
integracion en los angulos, las anteriores expresiones son funciones que dependen de la
direccion. Taes funciones se interpretan como la probabilidad de que el vector de onda del
estado final tenga una determinada orientacion en el espacio. A partir de dichas ecuaciones,
prescindiendo de los factores que no dependen de la direccidn, se obtienen las siguientes

funciones de probabilidad angular:

P s (0,0,0',8) = My ?(0",4")Gyp (9)SiNG" (2.29)
P s (0,4,0,¢") = '?(0',¢")Gyp (9)SNG' (2.30)
P sss(0:8,0',¢") = Gy (9) NG’ (2.31)

gue pueden ser implementadas con sencillez en un simulador Monte Carlo.

Cuando se pretende completar el célculo de las ecuaciones (2.26), (2.27) y (2.28) hay
gue integrar una funcion complicada cuyo resultado dependera de la direccién inicia del
vector de onda. Aunque es posible trabajar con tasas de scattering dependientes de esta
magnitud, resulta mucho mas comodo mangar tasas que dependan Unicamente de la
energia del portador, y por elo aproximaremos la funcion G,; (9) por su valor promedio
en todo e angulo sdlido [Costato, 1973]. De esta manera, la integra se simplifica
considerablemente y su dependencia de la direccién inicial del vector de onda se elimina.

El promedio angular de la funcion G,,($) toma e mismo valor tanto para scattering

intrabanda como interbanda, ya que (G a(9) = (G ($)) =1/2. Tras esta
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aproximacion, la tasa de scattering se puede expresar en funcién de la energia inicial del

hueco:
PP e (8) = m( N'\:i JM 3, (e tho,) (2.32)
P q (&)= ;;:il)( N:":_ 1] le+ho, 3 (s £ho,,) (2.33)
o)~ (2;;%; ;op (Nl\li 1] [t Ay Ts(ethoy) (2.34)

En anteriores trabajos [Rodriguez-Bolivar, 2005a] se usd un potencial de deformacion

que incluia el promedio angular de la funcion G,;(9). De esta forma, definiendo

D2 = D?(G;, (9)) seobtuvieron |astasas de scattering siguientes

port (&) 7*2< 3/2> Nop h (etho,) (2.35)
o g) = 0 ctrho 3. (stho )
HH,LH,SH ﬁ hg o NOp +1 op™~H op
D*2<m3’2> N
port &=\ - o cetho I, (sthw 2.36
s (8) NP o, N, +1 o op L ( op) (2.36)

popt (g)_ngo/z NOp etho, —A_J(exhw, ) 2.37
HS,LS,SS _\/Eﬂ'hspwop Nq, +1 \JEThO,, o>s\ETnag, (2.37)

Es importante destacar que en las anteriores expresiones las tasas de scattering

correspondientes alos huecos split-off solo estén definidas para energias mayores que A .

S Ge Unidades
D’ 9.2x10% 1.02x10™ ev/m
=) 3.15 2.95 eV

Tabla 2.2: Potenciales de deformacion en Si y Ge para scattering de
huecos con fonones Gpticos y acusticos.

En la tabla Tabla 2.2 se muestra el valor del potencial de deformacion D que se han
usado en este trabajo, obtenido a partir del guste de las curvas de velocidad de arrastre

frente a campo eeéctrico aplicado. La Figura 2.1 muestra las tasas totaes de emision y
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absorcion del scattering con fonones opticos en funcion de la energia usando un modelo
parabdlico para una banda con la masa efectiva igual a la del fondo de la de la banda de
valencia 'y usando € modelo de banda de valencia presentado en este trabgjo. Estas tasas
representadas son las que experimentan los huecos pesados o ligeros indistintamente, ya
gue las tasas totales de scattering con fonones 6pticos, calculadas como la suma de todas
las de scattering con fonones Opticos que afectan a un determinado tipo de hueco, son
coincidentes para ambos, seguin se desprende de las ecuaciones (2.35), (2.36) y (2.37). Las

mismas curvas son véalidas paralos huecos split-off a partir de la energia A, .

3.5x10" [ g
—a— Emision NP

3.0x10" —e— Absorcion NP 7
~-m— Emisién P

2.5x10% k- - Absorcion P .

2.0x10" | .
1.5x10" | m .

1.0x10% - m -

Tasas totales de scattering
con fonones 6pticos (s™)

5.0x10" F .

0.0

0 50 100 150 200 250
Energia (meV)

Figura 2.1: Tasas totales de emision y absorcion del scattering con fonones 6pticos en Si a 300 K usando el
model 0 de banda de valencia que se ha presentado (NP) y un modelo de banda de valencia parabdlico (P).

La figura muestra grandes diferencias entre las tasas de scattering de los modelos no
parabdlico y parabdlico. Para €l primero, tanto las tasas de emisién como las de absorcion
son mayores, debido principalmente a incremento en la densidad de estados del modelo no
parabdlico. De esta manera se resalta nuevamente que resulta fundamental la consideracion
de la no parabolicidad en las tasas de scattering, puesto que se puede deducir que la

dindmica de los huecos serd muy distinta segin un modelo u otro, no solamente por la
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inercia que éstos muestren a ser arrastrados por el campo, sino también por la distinta

duracion de los vuelos libres.

2.2.2 Fonones acusticos

Para obtener las expresiones equivalentes a las anteriores para los fonones aclisticos es
necesario repetir 10s mismos pasos anteriores pero considerando la relacion £(q)
correspondiente de la ecuacion (2.11). Considerando un potencial de deformacion isotropo

paralos fonones acusticos, E, setiene

= Nq e o
(Nq | 1]63[, (9)5(e' (K') - £(K) F 7uq) (2.38)

Llegados a este punto existen varias aproximaciones que suelen realizar |os autores para
efectuar laintegracion sobre |os estados finales posibles tras latransicion. Unade ellas esla
aproximacion llamada de equiparticion [Costato, 1973]. Consiste en despreciar |a energia

del fonodn acustico, haciendo que €l scattering sea de tipo eléstico en e sentido que se

indicd a comienzo de este capitulo, y aproximar el nimero de fonones con momento \q\ de

la ecuacion (2.15) por su desarrollo en serie de Taylor en torno a energia cero hasta primer

orden. Ademas, dentro de esta aproximacion se desprecia la unidad frente a N,, y por

consiguiente no existira diferencia entre | as tasas de emision y absorcion.

Otra aproximacion, denominada de punto cero, desprecia la absorcion de fonones, y
Unicamente considera la emision [Costato, 1973]. Esta aproximacion es mas fuerte que la
de equiparticion, y por ello se usa en menor grado en la simulacion de la dindmica de los
portadores en dispositivos.

En la primera de las dos aproximaciones citadas el mecanismo de scattering por fonones
acusticos es un proceso que simplemente aleatoriza la trayectoria de los portadores a lo
largo de su vuelo dentro del semiconductor, sin restar ni afiadir energia d mismo. Esta
aproximacion se usa con éxito sobre todo en lainvestigacion del transporte de el ectrones en
semiconductores y en estructuras hechas de semiconductores [Vasileska, 2003] [Fischetti,

1993]. En cambio, en la aproximacion de punto cero, €l campo eléctrico es el responsable
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de afiadir energia a portador, mientras que e mecanismo de scattering seria el encargado
de restar la energia, de manera que se alcance €l estado estacionario. Muy pocos autores de
la bibliografia que se ha consultado durante el desarrollo de este trabajo usan esta Ultima
aproximacion en € estudio del transporte de los portadores.

Sin embargo, algunos autores han mostrado la ineficacia de la aproximacion de
equiparticion cuando se aborda € estudio del transporte de huecos [Fischer, 2000], ya que
para estos portadores es necesario considerar el scattering con fonones acUisticos como un
mecanismo inelastico. Por ello, se ha pensado que la aproximacién de Bufler et al. [Bufler,
2001] es la mas adecuada para la realizacion de este trabgjo, que consiste en calcular una
energia media de |os fonones acUsticos que se ponen en juego en el scattering y redizar el
desarrollo de las tasas de scattering de una manera paralela a como se hizo paralos fonones
Opticos. De esta manera el mecanismo de scattering se modela como ineléstico, y por
consiguiente la descripcion del mismo es més proxima a comportamiento real. A partir de
esta idea, hemos generalizado € procedimiento para incorporar la no parabolicidad de la
banda de vaencia [Rodriguez-Bolivar, 20053].

Calculo de la energia media de los fonones acusticos

Segin e modelo de relacion £(q) para los fonones acusticos que se mostro en la
ecuacion (2.11), e valor medio de la energia de los fonones aclisticos que pueden intervenir
en un scattering se puede calcular a partir del valor medio del médulo del vector de onda.
Para calcular dicho valor medio en una cierta transicion, primeramente se plantea la

ecuacion de conservacion del momento, obteniéndose laigual dad

q=-/k* +k?Z-2Kk'cos 9 (2.39)
vélida tanto para los procesos de absorcion como de emision. A continuacion realizaremos
dos aproximaciones para proseguir €l calculo: i) se despreciara la anisotropia de las bandas,
usandose un valor medio de la masa efectiva y ii) se considerara que la energia del fonon
acustico es suficientemente pequefia como para ser despreciada en ciertas etapas del
desarrollo de este célculo.

La primera aproximacion permite obtener una masa efectiva independiente del angulo a

3/2

partir deos promedios (n;/?) y (m?'?) ya calculados delasiguiente forma
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m, = (m/?)"” (2.40)

m, = (mp'2)" (2.41)

Con las aproximaciones i) e ii), la ecuacion de conservacion del momento se puede

escribir de la siguiente forma genera

q= le+ Sie (€) — 2y/S () cosd (2.42)

Las funciones s;- (¢) dependen de la energia inicial del portador, y tienen expresiones

distintas para cada transiciéon entre bandas en funcion del tipo de hueco inicial | y € tipo
fina F:

Se(e)=1 ; transicionesintrabanda

My Lo (€
s (£) = Miva X (£)  transicionesinterbandaHL y LH

M iciar X fina (£)

S (g) = My Zinia (£) [1— A—S"} : transicionesinterbandaHSy LS (2.43)
rT‘}niciaI;(S (5) &
waZs@) [ As]”
Se(e)= Mg Z518) [1— —"”} ; transicionesinterbandaSH y SL
msoZinicial (5‘) &

A continuacion se efectla e promedio angular de la ecuacion (2.42) en todo € angulo
solido, y de esta forma se obtiene e valor medio del momento que se transfiere en un

scattering entre labandainicial 1 y la banda final F para un portador con energiainicia ¢,

Qe (&) -

g (£) = ;z J (s, 9)dQ = ; jo kJ1+ s () - 2./s,. () cosgsendd g (2.44)

Seguidamente se promedia dicho valor usando la distribucion de energias de los
portadores en equilibrio atemperatura T, obteniéndose
[ de(2)e*"TD, (e)ds

© %D, (£)de

Emin

(2.45)

(),

siendo D, (¢) lafuncion de densidad de estados iniciales de las ecuaciones (1.28), (1.29) y
(1.30) y &,,, laenergia minima en la que es posible la transicion, que siempre sera cero
salvo cuando el estado inicial o final sea de tipo split-off, en cuyo caso ¢, = A, . Parala

ocupacion de los portadores hemos empleado la estadistica de Maxwell-Boltzmann por
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motivos de simplicidad de calculo. No obstante, se pueden obtener con sencillez las
expresiones correspondientes con la estadistica de Fermi-Dirac para su uso en aguellos
estudios en los que se considere mas adecuada.

Finalmente, de acuerdo con la ecuacion (2.11), la energia media de los fonones acusticos

parauna ciertatransicion entre unabandainicial | y unabandafina F es

(Eaou) e = PU(0) (2.46)

Por consiguiente, el scattering con fonones acusticos se modelara a continuacion
siguiendo € paralelismo con los fonones Opticos, siendo la diferencia fundamental entre
ambos € que la energia del fondn aclstico serd funcidén de la temperatura, como

consecuencia de la ecuacion (2.45).

Tasas de scattering

Introduciendo los resultados anteriores en la ecuacidon (2.38) para €l scattering con

fonones acusticos desde unabandainicial | aunabandafinal F setiene que

acu [, L'\ _ ﬂ<gaCU>IFES N<5acu>||: o I\ T
p2 (k,k)_W N<sacu>.F "1 Gy (Rd(e (k)_g(k)+<gacu>||:) (2.47)
siendo
1
Niwde = Tae (2.48)
e’ 1

Efectuando la integracion de la ecuacion (2.47) en € espacio K de igual manera a como

se hizo para el scattering con fonones Opticos se encuentra la siguiente integral

Pacu (E) — ﬂ<gaCU>IF Eg N<5acu>|F X
IF (27)%npu? | N, +1

[[[Gso (9)5(2' (') = £(K) F (840, JK* SiN 6" 6" dgs' i

(2.49)

rsacu>u=

Esta ecuacion es similar a la ecuacion (2.20), con la Unica diferencia de los valores de
las constantes multiplicativas. Por tanto, siguiendo el mismo procedimiento que ali, las
tasas de scattering con fonones acusticos son un conjunto de ecuaciones semeante a las
ecuaciones (2.21), (2.22) y (2.23).



Pacu (R) — \/Eﬂ<gaCU>IH Eg N<5acu>|H %
HH,LH,SH (27[)3714pU2 N< -l-l

[[[Ne'3 (e )m?(0,4')Gap (95 (' (K') - £(K) F (£, ), ) SNO'd"dg e
acu P \/_7[< "7“3U>IL'_‘0 N<5acu>|L
PHL,LL,S_(k) W(M +1}<
[[[Ne'3 ()M (0',4)Ga (95 (e' (K') - £(K) F (£,4,), ) SN 6 dg d”
\/§”<83CU>IS:Sm§°/2 N<5acu>|s
(27)*n* pu? N< +1]"
[[[Ve'=8535(5)Gs (9)5(2' (k) = £(K) F (£,,) ) SiNG"d0' dg' e’

Se efectla a continuacion laintegracion en las energias final es, obteniéndose

acu _ \/Eﬂ'<8acu > IH ES N<Sacu>|H
B H s (e) = N< 1 x

(27)3h* pu® +
EE (Eau)y Su (6 £ (8000) ) [[MR2(60",8')Gy (8) SiN 6! d6 dg
acu \/_ﬂ.< aCU>|LHO N<5acu>
PHL,LL,SL(g) _W[N< :JX
£ E (8 o)y SLEE(80), ) [[M2(6',8)Gsp (9 SING' ' dgs

\/Eﬂ-<gacu>|s:§m§;2 N<5acu>|5 y
(27)%n* pu? 1

5acu>|H

5acu>|L

P:;?LS,SS (E) =

5acu>|s

5acu>|H

Eacu >||.

P:g LS, ss(g)

<5aCU>|s

JEE B = Do s (6 (5,40,),6) [[Gap (9) SN0 0" dg

(2.50)

(2.51)

(2.52)

(2.53)

(2.54)

(2.55)

A partir de las anteriores probabilidades por unidad de tiempo se extraen las funciones

con los fonones dpticos, se obtiene

P:IZU,LH JSH (e) =

52<m3/2><g > N
0 H acu <Eacu>|H -
2270 pu? " (N< *1] 7% (Ea )y S (2% ()

gaCU>|H

de probabilidad angular de scattering, que se usardn para estimar la direccion fina del
vector de onda tras una interaccion. Tales funciones coinciden con las que se obtuvieron
paralos fonones Opticos, por lo que las funciones de probabilidad en este caso son también
las expresadas en las ecuaciones (2.29), (2.30) y (2.31). Completando la integracién de las

ecuaciones anteriores con las mismas aproximaciones que se realizaron para el scattering

(2.56)
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—_2 3/2
PHL’LL,S_ (8) — 2< 2L7Th>4pu2 IL (N< < >+1J gi<gacu>||_‘SL(gi<gaCU>lL) (2-57)

5acu>|L

Ezmzz gaCU N £
Ploisss(€) = W(N<s< a>m>|:_1]x/g i<‘9au:u>|s. —AySs(e i<gacu>ls) (2.58)

En anteriores trabajos [Rodriguez-Bolivar, 2005a] se usd un potencial de deformacion
que incluia el promedio angular de la funcién G, (9) . Definiendo Z = 23(G,, (9)) se
obtuvieron las siguientes tasas de scattering, equivalentes a las expresadas en las
ecuaciones (2.56), (2.57) y (2.58):

*
=2

22 (M) & N,
P (6) = 0< H >< D . <am>'11]m3'*(gi<ga°“>“*) (2.59)

ﬁﬂh4w2 <5acu>|H

pacs (S)ZE;2<mE/2><gaCU>|L N<5acu>||_ JWS (6‘+<6‘ > ) (2.60)
HL,LL,SL N +1 - acu /L ~L - acu /| *

22 pu® (ahy

acu s E*Zmi/2<gacu> N<5acu> ~
PHS,LS,SS(k) = O\/éﬁh4puz & (N<Sacu>|5 Ij—l x/g i<‘c"acu>|s - Aso‘ss(g i<gacu>|s) (261)

Las tasas de scattering correspondientes a los huecos split-off estén definidas solo para

energias mayores que A, .
EnlaTabla2.2 delaseccion 2.2.1 se muestra el vaor del potencial de deformacion =,

gue se ha utilizado en este trabajo, obtenido a partir del gjuste de las curvas de velocidad de
arrastre frente a campo eéctrico aplicado. La Figura 2.2 muestra las tasas totales de
emision y absorcién del scattering de huecos pesados con fonones acUsticos en funcion de
la energia usando un modelo parabdlico para una banda con la masa efectivaigua ala del
fondo de la de la banda de valenciay con el modelo de banda de valencia desarrollado en
este trabgjo. La figura muestra significativas diferencias entre las tasas de scattering de los
modelos no parabdlico y parabdlico, mostrando € primero unas tasas mayores de emision y
de absorcién. Este g emplo es, de nuevo, un indicador de la importancia de incluir la no

parabolicidad en las tasas de scattering.
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Figura2.2: Tasas totales de emision y absorcion del scattering de huecos pesados con fonones aclsticos en Si
a 300 K usando € modelo de banda de valencia que se ha presentado (NP) y un model o de banda de valencia
parabdlico (P).

2.3  Scattering con impurezas ionizadas

En los dispositivos e ectronicos de semiconductor se emplean cristales en los que se ha
introducido una cierta cantidad de impurezas para aumentar el nUmero de portadores en el
material, que por lo general implica que estos semiconductores asi tratados tendran
conductividades mayores que cuando éstos se presentan en su estado puro. Sin embargo, la
introduccién de las impurezas rompe el potencial periodico de lared cristaling, y por tanto
aparecen nuevos mecanismos de scattering. Se pueden distinguir dos tipos de scattering
debido aimpurezas: scattering con impurezas neutras y scattering con impurezas ionizadas.
El primero de ellos es de escasa importancia [ Erginsoy, 1950], ya que a las temperaturas de
interés para el funcionamiento de un dispositivo practicamente la totalidad de las impurezas
se encuentran ionizadas, y por tanto tal mecanismo puede ser despreciado. No ocurre asi
con € segundo de los procesos de scattering, que afecta de forma apreciable ala movilidad

de los portadores en los dispositivos, y por tanto sera estudiado en este trabagjo.
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Cuando una impureza se ioniza, la nube de portadores libres incrementa su carga en Z

electrones o huecos, quedando la impureza con una carga neta de +Z|e respectivamente,

siendo |@ la carga del electrén en valor absoluto. Por tanto, aparece un potencial

electrostético alrededor de laimpureza que atera el hamiltoniano periddico de lared:

#(r) = 128 (2.62)

Are 1
siendo r la distancia entre laimpureza ionizada y €l portador, y &, la constante dieléctrica

del semiconductor. Ya que € hamiltoniano es el operador relacionado con la energia del
sistema, la perturbacion que introduce la ionizacién de las impurezas ionizadas se puede
obtener multiplicando la ecuacion (2.62) por la carga del portador. La interaccion entre e
portador y la impureza ionizada es de tipo elastico, por o que € primero conservaré su
energia cuando sufra un scattering de este tipo.

Cuando se profundiza en € estudio resulta de gran importanciaincluir los efectos que se
derivan del apantallamiento del resto de los portadores libres, que harén menos intensa la
interaccion entre las impurezas ionizadas y las cargas libres. Existen tres tratamientos
aternativos del problema: el de Conwell-Weisskopf (CW) [Conwell, 1950], € de Brooks-
Herring (BH) [Brooks, 1951], y un tercer planteamiento, € de Ridley [Ridley, 1977], que
encuentra la relacion existente entre ambos y formula un método unificado para estudiar el
scattering con impurezas ionizadas.

El formalismo de Conwell-Weisskopf considera el apantallamiento de una forma muy
simple: desprecia lainteraccion culombiana cuando el portador se encuentra a una distancia
mayor que un cierto valor. El de Ridley, en cambio, considera e apantallamiento de una
forma méas complicada, aunque a gunos autores consideran que éste se introduce ad hoc y
gue ademés carece de una base mecani cocuantica [Kosina, 1999].

El formalismo de Brooks-Herring resulta mucho mas adecuado para describir los

fendmenos de apantallamiento. En este modelo se considera que e potencial culombiano se
atenlia exponencialmente con una longitud de apantallamiento 5. que se puede calcular

tedricamente.

_*Ze
¢(r) = Kgsre (2.63)
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En laformulacion de Debye para semiconductores no degenerados la expresion de S, es
B = ﬁ (2.64)
° ekgT
siendo n, ladensidad de portadores libres en €l cristal, k, la constante de Boltzmanny T

la temperatura del cristal [Jacoboni, 1983]. Esta aproximacion esta justificada cuando la

longitud de apantallamiento es méas grande que la longitud de de Broglie del portador, o
més concretamente, 4k*/ 2 >>1. En e caso de semiconductores degenerados 3, se
calcula de forma diferente [ Chattopadhyay, 1981].

ﬁ — ‘qznl S71/2(E|: /kBT) (2.65)
) eKe T3, (Er 1K)

sendo 3, (E; /kgT) laintegral de Fermi-Dirac de orden j evaluada en E_ /kgT , donde

E- es el nivel de Fermi. Merece |la pena destacar que € formalismo de Brooks-Herring
Unicamente introduce la forma del potencial de interaccién, y la longitud de
apantallamiento que se considere se estima por otros procedimientos a partir de modelos
mMas 0 menos compl gjos.

Para describir lainteraccién entre las cargas ionizadas del cristal y €l hueco, partimos de
la ecuacion (2.2) teniendo en cuenta que en este caso € portador no altera su energia
cuando la sufre (A = 0). La perturbacion del hamiltoniano se puede desarrollar en serie de

Fourier de lasiguiente forma

(271_)3/2

H'(r) =leg(r) = Z H'(q)e"" (2.66)

donde cada uno de los términos H'(q) se obtiene a partir de

H'(q) = o )3/2 J'H (P dv (2.67)

El término de matriz <”', ''H

K, > se calcula usando la expansion (2.66) de la siguiente

forma

Renike =G0

Z H'(q) Jug. (Mg (M) @ rav (2.68)
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De esta ecuacion se deduce la condicion de conservacion del momento en la interaccion
con la impureza ionizada, q=Kk'-Kk, interpretandose el vector g como € momento
transferido a la impureza tras € scattering [Jacoboni, 1983]. De esta forma, € Unico de los
términos que queda en la sumatoria de la expansion es el correspondiente al g que

satisfaga la conservacion del momento. Para calcularlo en e caso de la interaccién con
huecos hacemos uso de la ecuacion (2.67)

' 1 iz‘qz —Br ~—iQ-T
H'(g) = o) | e /e g9 gy (2.69)

Laintegracion proporcionael siguiente resultado

+76" 2 1
(g) = = 2.
H'(@ dre, 7 B2 +0° (2.70)

Latasa de scattering se obtiene incorporando € anterior resultado a la ecuacion (2.6). Si

en e semiconductor estan presentes N, impurezas ionizadas, estas tasas de scattering

deben ser multiplicadas por dicho valor. Definiendo la concentracion de impurezas

ionizadas como n, = N, /V, la probabilidad por unidad de tiempo de que el portador pase

de un estado k aotro estado k' es

2znz%d" 1
hVel [ﬁZ +0?

S

P™ (K,K") =

]2 G, (9o (e'-¢) (2.71)

Merece |a pena destacar que, ya que el elemento de matriz (c'|H'(g)|c) esté elevado al

cuadrado en la Regla de Oro de Fermi, tanto e signo del portador como el de lacargadela
impureza ionizada es irrelevante en € célculo, y por tanto en el caso de un dopado de tipo n
como de tipo p las tasas de scattering son las mismas en el marco del estudio en  que se
han desarrollado.

El paso siguiente consiste en efectuar la integracion de la ecuacion (2.71) en todos los
estados finales posibles para un cierto estado inicial con energia ¢. Por conveniencia se
usara en la integracion un sistema de referencia cuyo gje Z coincide con la direccion del

vector de ondainicia del portador, y por tanto el diferencial de volumen del espacio K en

coordenadas esféricas se escribe dV, = k'” singdgdk'de
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nz%e’

Ar’he?

(52 e acasmo @

Integramos inicialmente en k'. Efectuando el cambio de variable del médulo del vector

P'™ (K) =

deondafina por laenergiafina eintegrando, se obtiene

nz’e’

Je, (o) [N @) g9, (273)

PI-||rII|]F?LH JSH (€)=

23/272'2h4{;‘52 [ﬁ2+q2]2
" nz’e* G, (9)SnIMP2(0', 4
PI-||L,F:.L,SL(€):23/27Z_2§1€2\/ESL(5)J.J. 3D [ﬁ2+q;]2 ¢ dgdg (2.74)
N nizﬂq“mggz G, ($)sing
Pigsss (&) :mw/S—Amds(S) ”[;DSZJFqZ]ngd(D (2.75)

A partir de las anteriores ecuaciones es posible establecer 1as funciones de probabilidad
angular para estimar la direccion del vector de onda final del portador tras el scattering.
Teniendo en cuenta todos los factores que dependen de las direcciones inicial y final del

vector de onda del portador, estas funciones son:

my*(0',¢')Gsp (9)sin

Pivi e (0.4,0',4) = v (2.76)

PRI, (6.4,0',¢') = - (e[l’ﬁ(/i'f;'j](f Jsn? 2.77)
Imp ' Ny G3D i

PLI% . (0,6,0',8") = ﬁ 278)

La dependencia del vector q de las direcciones inicid y final del portador se obtiene a

partir de la siguiente expresion

9% = k2[1+C,. (0.4,0',¢',6) - 2./C, (0.4,0",4', &) cos 3] (2.79)
Los subindices | y F indican € tipo inicia y fina del hueco en la transicion
respectivamente, y las funciones C,. (0,¢,6',¢',&) se detallan a continuacion [Gomez-

Campos, 2005c]
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mF (9l ’ ¢I)Zl (8)
m, (6,4) x¢ (¢)

msoZI (‘9) &—- Aso . ..

Cr(0.0.0.6.6) =\ m (0.0)7.(c) & ; TransicionesHS, LS (2.80)

M- (0.4 xx(€) &
msoZF (8) g_Aso

1 : TransicionesSS

: TransicionesHH, HL, LL, LH

: TransicionesSH, SL

En los casos en que | o F sea un hueco pesado se usard para m, (6,¢) o m.(6',¢") la
funcién definida en la ecuacion (2.24). Para € caso en que | o F sea un hueco ligero se
usara paratales funciones la ecuacion (2.25).

Es muy importante indicar en este punto que la probabilidad angular de las ecuaciones
(2.76), (2.77) y (2.78) es muy ata para las direcciones proximas ala del vector de onda del
portador antes del scattering, y notablemente menor para otros angulos (sélo cuando €l
portador tiene energias muy bajas la probabilidad no presenta este comportamiento). Esta
fuerte anisotropia de las funciones de probabilidad angular es un inconveniente para
desarrollar un simulador de Monte Carlo rdpido que trate semiconductores dopados, como
se mostrara més adelante. Aln asi, en este trabajo se propone un método para considerar las
anteriores probabilidades angulares de scattering en un simulador de Monte Carlo sin que
ésto implique pérdida significativa de tiempo de computacion.

La integracion angular de las ecuaciones (2.73), (2.74) y (2.75) es muy costosa incluso

en e sistema de referencia que se ha elegido para llevarla a cabo, puesto que en ella se
mezcla € angulo de scattering 4, que también esta implicito en g, con los angulos 6, ¢,
g y ¢ dd sstema de referencia canonico del espacio K. Por tanto, para simplificar e
integrando resulta muy Uutil sustituir en todos los calculos los factores m, (0',¢") vy
m, (6',¢") por las masas promedio calculadas a partir de las ecuaciones (2.40) y (2.41). En

concreto, la ecuacion de la conservacion del momento, ecuacion (2.79), quedara de una

forma mas sencilla, al poderse escribir en funcion de las funciones s (¢) definidas en la
ecuacion (2.43) en vez de usar las funciones C-(6,¢4,6',¢',¢), ya que la dependencia

angular de éstas Ultimas se elimina.

q° =k2[1+ 5, (¢) - 2./s; (£) cos9] (2.81)
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Con esta aproximacion, las integrales (2.73), (2.74) y (2.75) se pueden redlizar
anditicamente. En cada caso, y atendiendo a si latransicion es detipo intra o interbanda, se

usa la correspondiente expresion de la funcion G,, (9) dada por las ecuaciones (2.9) y
(2.10). Ya que las integrales no dependen de la variable ¢, la integracion da lugar a un
factor 27. Paraobtener laintegral en ¢ es muy Util el siguiente cambio de variable

2= B2 +k*[1+5, (£) - 2.5, () cos 9] (2.82)
Con éste, las integrales se pueden calcular con los métodos analiticos habituaes. Una vez

evauadas éstas se tienen las tasas de scattering con impurezas ionizadas, que se pueden

escribir de unaforma compacta como sigue

72n 4 2 3/2
Py =2 M SeErE)m )y 289)
2°m.2m, g £ m,
Los subindices | y F se refieren a estado inicial y final del hueco respectivamente. Las
e Y,

inter

funciones Y.

intra

Se usan en transiciones intra e interbanda respectivamente.

Definiendo lavariable y = k*/ 5%, estas funciones quedan de laforma:

=3-31+ - 3,3 |4
Vina(Y) =3 2{1+ 2y}l_n[1+ ayl+ {4+ J 2y } i+ 4y] (284)
3 [ 2
Yimer(y'SIF eN= \/Sn: () { \/Suz (g) "
(2.85)

+{1+ y[le (5)+1]}Ln 14 4\/ Sie (e)y
25 (5)y Lo YL+ 5, () — 245, ()

Como gemplo, en la Figura 2.3 se muestran las curvas de las tasas de scattering con
impurezas ionizadas para S a 300 K con una concentracion de impurezas n, =10 cm™.
Paralastransiciones HH, HL, LH y LL se puede observar un comportamiento comun en las
curvas, experimentandose un incremento abrupto de la tasa de scattering a muy bajas
energias, y posteriormente un decaimiento que puede ser muy importante, como en €l caso
de las curvas LH y HL. Esto provoca que a bajas energias € mecanismo de scattering
dominante sea e de impurezas ionizadas, produciéndose muchas mas interacciones de este

tipo que de fonones. Sin embargo € hecho de que este mecanismo sea eéastico y de
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Figura 2.3: Tasas de scattering con impurezas ionizadas en Si a 300 K para una concentracion de impurezas
de 10 cm™. Cada curva es |a tasa de scattering de una transicion en concreto indicada en laleyenda por dos
letras, siendo la primerade ellas € tipo de hueco inicia y lasegunda el tipo de hueco final tras €l scattering.

“pequefio angulo” propicia que se necesiten decenas de miles de scatterings para que este
mecanismo influya apreciablemente en la dinamica del hueco.
El resto de transiciones tienen un comportamiento decreciente y, en general, no son tan

importantes como |las anteriores.

24  Implementacion de las probabilidades de

scattering en el smulador Monte Carlo

Unavez que se han desarrollado | as expresiones tedricas de las probabilidades angulares
y de las tasas de scattering de los mecanismos mas relevantes procedemos a su

implementacién en un simulador basado en el méodo Monte Carlo. En esta seccion se



describird brevemente los pasos que se siguieron para implementar el simulador y se
mostraran los problemas que presento esta tarea y como fueron resueltos. En particular se
indicard como se consiguio resolver e problema de la lentitud del calculo para seleccionar

el estado final tras un scattering con impurezas ionizadas.

2.4.1 Esquema de funcionamiento del smulador Monte

Carlo

Tiempo de vuelo libre

Un portador gue se encuentra en € seno de un semiconductor sometido ala accion de un
campo eléctrico externo experimenta variaciones tanto en su vector de onda como en su
energia de manera continua a lo largo del proceso de arrastre. Ya que alo largo del vuelo
libre el portador cambia su energia, las tasas de scattering de cada uno de los mecanismos
considerados también varian alo largo del vuelo, y por consiguiente la probabilidad de que

un portador experimente un vuelo libre de duraciéon t es
exp[— jot P (s(t"))dlt (2.86)

siendo P™ () latasatotal de scattering, que se obtiene sumando las tasas de scattering
de todos los mecanismos gue se consideren. Resulta muy costoso desde € punto de vista
computacional utilizar dicha expresion para estimar la duracion del vuelo libre, por o que
habitualmente se usa la técnica del autoscattering, introducida por Rees [Rees, 1969], que
consiste en la introduccion de un mecanismo de scattering ficticio adiciona que haga la
tasa total de scattering igual a una constante I' para todo € rango de energias en las que se
va a mover € portador, P™ () =T". Usando esta técnica se puede estimar de una forma
muy sencillaladuracion de un vuelo libre a partir de unavariable aleatoriar que se obtenga
apartir de ladistribucion de probabilidad constante en el intervao ]0, 1] como

_inr
r

t = (2.87)
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Arrastre en e espacio K

Conocido € vector de onda del hueco en su estado inicial, K,, se puede obtener el vector
de onda tras € tiempo de vuelo libre integrando en la ecuacion (2.1), recordando que la

e,

cargadel hueco sera +

Kt) =K, + & Et (2.88)

Determinacion del mecanismo de scattering

Una vez que se ha simulado €l arrastre durante e tiempo de vuelo, se determinara qué
tipo de scattering se produce. Cada uno de los mecanismos de scattering afectard de forma
distinta al portador, por lo que es necesario determinar cual de los mecanismos ha sido €l
causante del scattering para poder estimar convenientemente como se va a ver afectado el
estado del hueco. Por eso se evalUan |as tasas de scattering de cada uno de los mecanismos
presentes para € valor de la energia fina del portador tras € arrastre, incluyendo €
mecanismo de autoscattering, y se le asigna a cada uno una probabilidad proporciona asu
tasa de scattering. Finalmente se determina qué mecanismo de scattering ha interrumpido
el proceso de arrastre a partir de tales probabilidades.

Determinacion del estado tras el scattering

Para conocer €l estado del portador tras €l scattering es necesario determinar la energiay
el momento de éste. El célculo de la energia tras el scattering se resuelve de maneratrivia
sumando o restando la cantidad de energia correspondiente, dependiendo de s se ha
producido una absorcién o una emision. En € caso de los mecanismos de scattering
elasticos la energiadel portador no cambiaré.

Con respecto d momento del portador, su direccion final se determina a partir de las
expresiones de probabilidad angular de cada uno de los mecanismos, ecuaciones (2.29),

(2.30), (2.31), (2.76), (2.77) y (2.78). Para aplicarlas es necesario tener en cuenta que se
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trata de la probabilidad de que €l vector de onda tenga una direccién comprendidaentre [ &,
d+d@d] yentre[4, § +dg'] tras el scattering.

P(0,9,0',¢')do'dg’ (2.89)

El procedimiento inmediato para aplicar éstas seria obtener pargjas de valores (6',4') y

emplear la técnica de rechazo para aceptar o desechar tal direccion. No obstante, resulta

mucho mas eficiente efectuar una sencilla transformacion en las anteriores probabilidades

de scattering con €l fin de usar (1-cosé ) en vez de ¢ como variable aleatoria. Teniendo en

cuentaque d(1- cosé') = send'dd", laecuacion (2.89) es

P(e, ¢’1_ COSHI1¢I) d(l— COS@I)d¢I (290)
sené'

Por tanto, transformando las funciones de probabilidad angular de manera que éstas
dependan de cosd' en vez de @', y dividiendo éstas por send', obtenemos una nueva
funcién de probabilidad angular esencialmente idéntica a la anterior pero mucho mas
eficiente cuando se implementa |la técnica de rechazo. Ademas, ya que €l diferencia del
angulo solido contiene el factor sené', la transformacion de la ecuacion (2.90) se lleva a
cabo sencillamente.

Cuando las probabilidades de scattering se desarrollan en € sistema de referencia cuyo
gje z coincide con la direccion del vector de onda inicia, la misma transformacion puede

Ilevarse a cabo sustituyendo en los anteriores razonamientos las coordenadas (€',¢') por

(4,9).

Finamente, s por el procedimiento de seleccion del mecanismo de scattering se
determinase que se ha producido un auto-scattering, por €l carécter ficticio del mismo se
mantendrainalterable e estado del portador y continuara el vuelo.

Una vez que se ha determinado el estado final tras el scattering, se vuelve a determinar

el tiempo de vuelo libre y se repite el procedimiento descrito.
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24.2Megora en e algoritmo de determinacion del
estado final tras el scattering con impurezas

ionizadas

Las expresiones de probabilidad angular de scattering que se han desarrollado en este
trabgjo son demasiado complegas como para poder aplicar una técnica directa de
determinacion de valores aleatorios de acuerdo con ellas. Por eso se ha recurrido a la
técnica de rechazo para poder aplicarlas [Jacoboni, 1983], y se han obtenido resultados en
tiempos de computacion cortos en simulaciones donde los mecanismos de scattering
presentes eran los debidos a los fonones dptico y aclsticos. No obstante, cuando se
implementaron | as probabilidades angul ares de scattering debidas a las impurezas ionizadas
se observo que la técnica de rechazo era muy ineficiente. Como ya se indico, la causaes la
gran anisotropia de dichas probabilidades, ya que existe una probabilidad muy ata para
angulos de scattering muy pequefios y préacticamente nula para € resto de angulos de
scattering. Con € fin de ilustrar esta anisotropia estudiaremos las transiciones intrabanda
de huecos pesados para varios valores de la variable auxiliar y definida en la seccion 2.3.
Por simplicidad se eliminara la dependencia angular de m,, (8',¢') en la ecuacion (2.76) y
en la conservacion del momento, ecuacion (2.79), sustituyéndose por un vaor promedio.
Con estas aproximaciones la probabilidad angular se reduce a

PI—I|rIII]pAprox (00519) = GSD,intra (‘9) = 1/4x [1+ 30082 19]2
AP [1+2yx[l-cosd]]? [L+2yx[1-cosd]]

(2.91)

Esta expresion es mucho mas sencilla de estudiar y sirve para analizar las caracteristicas
de “pequefio angulo” del scattering con impurezas ionizadas. En la Figura 2.4 se ha
representado (2.91) para varios valores del parametro y. Se observa un maximo muy
pronunciado para el éngulo de scattering cero, siendo dicho méximo mas acusado cuanto
mayor es el valor de y. En una simulacién tipica es frecuente que el pardmetro y tome
valores del orden de las unidades o decenas y, como se puede deducir de la figura, esto
origina que se produzcan un gran nimero de rechazos cuando se aplica la técnica de

rechazo con una probabilidad angular de este tipo.
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Por este motivo otros autores han abordado este problema en trabgjos anteriores usando
otras técnicas para obtener valores segun distribuciones de probabilidad del tipo de la
ecuacion (2.91) [Wenckebach, 2002]. En este sentido, la técnica combinada es un buen
instrumento de caculo [Jacoboni, 1983]. Esta técnica es smilar a la de rechazo, con la
diferenciade que los valores de las variabl es independientes y de la funcién de probabilidad
no se obtienen de forma equiprobable en cada uno de los rangos de variacion de estas

magnitudes, sino que se emplea una funcion de probabilidad auxiliar para generarlos, P,,,,

gue tiene una serie de caracteristicas:

i) para los mismos vaores de las variables independientes, la funcion de
probabilidad auxiliar propuesta debe tomar siempre valores mas altos que la
funcidn de probabilidad original.

i) La funcién de probabilidad auxiliar propuesta debe ser integrable, y después de
efectuar la integracion debe ser posible despgjar e valor de la variable
independiente.

El objetivo de esta técnica es proporcionar valores aleatorios de acuerdo con la funcion
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Figura 2.4: Probabilidad angular de scattering con impurezas ionizadas de la ecuacion (2.91) frente a coseno
del dngulo de scattering 4. Obsérvese la alta probabilidad que presenta cos9=1, que es equivalente a 9=0, por
lo que lo més probable es que € vector de onda del hueco no cambie apreciablemente su direccién a
experimentar €l scattering.
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de probabilidad auxiliar propuesta, y posteriormente se lleva a cabo la técnica de rechazo
segun la funcién de probabilidad original.

Antes de proponer una funcion de probabilidad para usar la técnica combinada
examinamos las probabilidades angulares de las ecuaciones (2.76), (2.77) y (2.78) para ver
S es aceptable una aproximacion que nos lleve a una probabilidad mas sencilla, del tipo de
la ecuacion (2.91), y a partir de ésta aplicar la técnica combinada. En definitiva, lo que nos
planteamos es estudiar €l efecto que tiene la anisotropia en las probabilidades angulares de
scattering. Si este efecto fuese despreciable, la funcion de probabilidad de la ecuacion
(2.91) podria ser considerada como una buena aproximacién y podria ser tomada como
punto de partida para € estudio. En la Figura 2.5 se muestran las probabilidades angulares
de scattering en funcién de la direccién en e plano x-y paray=0.25 e y=1 en unatransicion
HH partiendo de un hueco pesado con vector de onda inicia orientado segun la direccion
[100]. Para estos valores de la variable y las probabilidades angulares de scattering difieren
significativamente, y aungque a altos valores de y las diferencias se atentian, seriaimportante
no despreciar los efectos de la anisotropia de la banda en los caculos. Ademés, es
importante destacar que un valor de y pequefio se corresponde con una energia pequefia, y
es en la region de bajas energias donde € portador experimentara un niimero mayor de
scatterings con impurezas ionizadas, por lo que la influencia de la anisotropia puede ser
muy notable en los resultados.

Se puede extraer la misma conclusion cuando se observan las probabilidades angulares
de scattering HH representadas en tres dimensiones. En la Figura 2.6 se muestran las
probabilidades angulares de scattering para varios valores de la variable y y direcciones
iniciales del vector de onda. Para valores pequefios de y se observa claramente la influencia
de la anisotropia de la banda.

De esta forma queda probado que |a aproximacion de la ecuacién (2.91) no es del todo
adecuada, y que para un estudio de las probabilidades angulares de scattering de huecos
con impurezas ionizadas mas acorde con la fisica del problema deberia partirse de las
expresiones (2.76), (2.77) y (2.78).
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Figura 2.5: Influencia de la anisotropia en la probabilidad angular de scattering del hueco para transiciones en
las que € vector de ondainicial estaorientado en ladireccion [100] y el vector de ondafinal esta contenido en
el plano k=0 (esto es, P[(k,0,0), (K, K'y, 0)]) para val ores pequefios de la variable adimensional y. Se pueden
observar diferencias notables entre la probabilidad angular de scattering exacta y la aproximada, que usa un
promedio angular de la masa efectiva. Por simplicidad se ha tomado e maximo de la probabilidad igual ala
unidad.
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Anaizando con detenimiento las probabilidades angulares de scattering de las

ecuaciones correspondientes, determinamos una funcion de probabilidad angular P, que

verificalas condicionesi) y ii) parallevar a cabo la técnica combinada. Por la condicion i)

es necesario que la funcion propuesta P,, sea siempre mayor que la funcion de

probabilidad original. Por ello sugtituiremos € numerador por su vaor maximo

G

3/2
F,max ?

m sendo G el maximo vaor de la funcion de solapamiento

3D, max 3D, max

correspondiente G, (), m es el maximo valor de la funcion angular de masa

F max
efectiva, ecuaciones (2.24) y (2.25), y siendo F € tipo fina de hueco. En una segunda
etapa, minimizamos e denominador de la funcion de probabilidad. La primera
aproximacion para hacerlo fue contemplar 1a peor posibilidad, esto es, scattering intrabanda
con un angulo de scattering ¢ = 0. Este caso implica que no habra cambio en € vector de
onda, y por tanto el momento trasferido en la interaccion, q, sera nulo segin la ecuacion
(2.79) de conservacion de momento. Sin embargo, un serio inconveniente de esta
minimizacion es que e denominador pierde su dependenciadey, y por tanto € agoritmo
no seria eficiente. La técnica combinada es tanto més potente cuanto mas parecidas sean la
funcién de probabilidad propuesta y la funcion de probabilidad original, por lo que

intentamos una segunda aproximacion para obtener una expresion de P,,, que mantenga la

variable y en & denominador. En esta segunda aproximacion minimizamos e denominador
suponiendo que la funcion C . (0,¢,6',¢',e) puede tomar un valor cualquiera. De esta
manera, podria usarse la misma funcion P,,, para todos los tipos de hueco y para todos los
semiconductores, independientemente de la forma que tome la anisotropia y la no
parabolicidad de la banda. Con estas consideraciones se obtuvo la siguiente funcion
Py (Y:8) [GOmez-Campos, 2004a], [ Gomez-Campos, 2004b]:

3/2

9c[0.2/2]1P, (y,9) = omecMme
el0,7 o (1, 9) =
ot 1+ y(1—cos® 9)

GmameIrﬁax
P (¥, 9) = P (¥,9) = ﬁ y<2 (2.92)
Selrl2x] G mi?
P ,19 _ max ' 'f ,max ; 22
p (%) 1+ y(1+3cos’ 9) Y
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Los vaores méximos de la ecuacion (2.92) se pueden obtener sin dificultad al ser
anditicas las funciones mencionadas. Esta funcion es integrable y es posible despegjar €l
cos$ delas mismas.

Con €l propésito de mostrar las ventgjas del uso de la técnica combinada usando la
probabilidad angular auxiliar de la ecuaciéon (2.92), se definié la eficiencia como €l
porcentaje de aceptaciones del total de intentos que se realizan alo largo del calculo. En la
Figura 2.7 se comparan las eficiencias de la técnica de rechazo con la técnica combinada
usando la funcion de la ecuacién anterior para un amplio rango de valores delavariabley.

Como se observa en las figuras, la técnica combinada aplicada usando la funcion de
probabilidad de la ecuacion (2.92) meora notablemente la eficiencia de la técnica de
rechazo, que presenta un gran numero de rechazos para valores medios y atos del
pardmetro y. Para valores bgos de y la primera es €l doble de eficiente que la segunda,
mientras que para los valores més dtos ilustrados en la Figura 2.7 la primera seria

aproximadamente 10°-10* veces més rapida que la de rechazo.

25 Comprobacion de la validez de Ilas

probabilidades de scattering a campo cero

Una de las magnitudes de interés en e estudio del transporte de portadores en
semiconductores es la movilidad 6hmica. Para calcularla es deseable conocer de manera
precisa los procesos fisicos que tienen lugar en € seno del semiconductor a bajos campos y
en un amplio rango de temperaturas. Por consiguiente, resulta conveniente hacer un estudio
de estos procesos a campo cero y bajas temperaturas con € objetivo de poder modelarlos
correctamente.

Como se ha mostrado en la seccion 1.4 es posible conocer tedricamente el valor de
magnitudes del gas de huecos en equilibrio tales como su energia media o la poblacién de
cada una de las bandas. Un mecanismo de scattering correctamente modelado debe dar
resultados semejantes a los tedricos cuando no se aplica campo eléctrico. Aunque este
hecho no es suficiente para garantizar que el simulador va a dar buenos resultados en

cuaquier condicién de trabajo, si es necesario que esto se satisfaga. Por este motivo es
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fundamental llevar a cabo un estudio en @ equilibrio comparando los resultados del
simulador con los tedricos antes de continuar esta investigacion.

Merece la pena destacar que, cuando en la seccion 1.4 se obtuvieron los vaores de las
magnitudes en el equilibrio, no se hizo mencion aguna a los mecanismos de scattering que
se estaban considerando en € cristal, ya que es un resultado que depende exclusivamente
de la estructura de bandas. Por tanto, los resultados tedricos deben reproducirse no sblo
cuando actlan simultdneamente todos los mecanismos de scattering, sino también cuando
lo hacen por separado. En este sentido, puede ya adelantarse el hecho de que € scattering
con impurezas ionizadas no deberia incluirse en este andlisis, ya que no sera capaz de
darnos informacion sobre las magnitudes en equilibrio. Si fuese éste el Gnico mecanismo de
scattering presente en una simulacién de equilibrio observariamos que la energia del
portador permanece constante a lo largo de toda la ssimulacién e igual a valor inicia de
energia que se le hubiera asignado. Por tanto no aportaria datos sobre la energia media del
gas de huecos, y tampoco o haria para la poblacién de las bandas, ya que no explorarialas
bandas alo largo de lasimulacion. De estaforma, el estudio en equilibrio debe centrarse en
el andlisis de |as tasas de scattering con fonones dpticos y acusticos. La mayor parte de las
simulaciones que se llevaron a cabo en este apartado incluyeron ambos mecanismos
actuando simultaneamente. No obstante, en la seccién 2.5.3 se dedica un apartado a
estudio del scattering con fonones Opticos para comprobar que, por si solos, son capaces de
suministrar los valores adecuados de las magnitudes en equilibrio a pesar de sus altos
valores de energia.

En las simulaciones se han usado |os valores de |os potenciales de deformacion pticos y
acusticos de la Tabla 2.2, que como se mostrard en la seccion 2.6 fueron obtenidos
gjustando las curvas de velocidad de arrastre frente a campo eléctrico aplicado con los
resultados experimentales. Aunque algunos autores [Fischer, 2000] proponen
procedimientos para calcular sin ambigledad |os valores de estos potenciaes, a fina de
esta seccion se demostrara que en e caso del equilibrio es posible hacer una eleccién

arbitraria de estos potenciaes sin que lamismainfluya en los va ores de | as magnitudes.
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2.5.1 Estudio de la poblacion relativa de las bandas en

equilibrio

Por el principio de ergodicidad se puede calcular la poblacién relativa de una banda en
un simulador Monte Carlo de una sola particula teniendo en cuenta la fraccion del tiempo
total de simulacion que € portador pasa en la misma. Esto seréa asi siempre que todas las

bandas sean accesibles, y en este estudio lo son. En la Figura 2.8 se muestran las
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Figura 2.8: Pablaciones rel ativas tedricas y simuladas (con interval os de error) paracadabandaen S y Ge.
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poblaciones relativas de las bandas calculadas tedricamente, ecuaciones (1.41), (1.42) y
(1.43), y apartir de los resultados del simulador de tiempo de permanencia en cada una de
las bandas considerando € scattering con fonones Opticos y acusticos.

Se observa un excelente acuerdo entre los resultados tedricos y del simulador. Con
respecto a la banda de huecos split-off, su bagja poblacion hace necesarios tiempos de
computacion extremadamente largos para poder reducir € intervalo de error hasta valores
razonables. No obstante, € buen acuerdo obtenido para los huecos pesados y ligeros hace
pensar que & simulador también seria capaz de proporcionar poblaciones relativas de la
banda de split-off de acuerdo con las tedricas si se llegasen allevar acabo las simulaciones.

En consecuencia puede tomarse este resultado como un indicador de que los
mecanismos de scattering han sido modelados adecuadamente, para tener en cuenta la

estructura de banda de valencia con anisotropia y no parabolicidad.

25.2 Estudio de las funciones de distribucion de

energias de las bandas en equilibrio

De igua manera que se puede estudiar la poblacion relativa de las bandas a partir del
tiempo que pasa e portador en cada una de €ellas, también se puede calcular la funcion de
distribucion en energias en equilibrio usando el simulador Monte Carlo a partir de los
tiempos que pasa e portador en cada uno de los intervalos de energia. Puesto que €
simulador no introduce los efectos del principio de exclusién de Pauli en los céculos
[Jacoboni, 1983], la funcion de distribucién en energias tedrica deberia ser aguella que
considera la ocupacion de la banda usando la estadistica de Maxwell-Boltzmann,
ecuaciones (1.36), (1.37) y (1.38). Esto seréa valido para semiconductores puros o poco
dopados, donde la naturaleza fermidnica de los huecos no va a manifestarse de forma
importante. En la Figura 2.9 se representan tales funciones de distribucion de energias
tedricas y calculadas usando €l simulador.
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Figura 2.9: Funciones de distribucién de huecos para cada una de las bandas en (a) Si y (b) Ge. El ge de
abcisas de esta Ultima ha sido cortado por conveniencia

Existe un buen acuerdo entre las funciones de distribucion de energias tedricas y las
obtenidas con el smulador tanto a bgjas como atas energias. Este hecho podria ya
considerarse como definitivo para aceptar que las probabilidades de scattering que se usan
en este trabgjo van a ser adecuadas para la descripcion de la fisica del sistema, a menos

cuando se efectlien estudios no muy lejos del equilibrio.
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2.5.3 Estudio dela energia media del gas de huecos

Una vez que se ha comprobado gue las funciones de distribucién en energias obtenidas
con e simulador Monte Carlo se gjustan a las tedricas, se puede deducir inmediatamente
gue también los resultados del simulador sobre energia media del gas de huecos estaran en
acuerdo con los valores tedricos obtenidos a partir de las ecuaciones (1.44) y (1.45). Se
Ilevaron a cabo varias ssimulaciones en S y en Ge en un extenso rango de temperaturas i)
inhabilitando las transiciones interbanda que cambiaran e tipo de hueco, con € fin de
obtener la energia media de un gas de huecos pesados, ligeros o split-off y ii) habilitando
todas las transiciones para obtener |a energia media del gas de huecos en el semiconductor.
Los resultados se compararon con los tedricos en la Figura 2.10 y se encontré un acuerdo
excelente entre ambos. Con respecto al cdlculo de la energia media de todo € gas, la
comparacion confirma el procedimiento que se siguid para su caculo teodrico, usando una
media que ponderaba la energia media de cada uno de los tipos de hueco con su poblacién
relativa.

Se observa que los valores de energia media de los gases de huecos se dean de la
relacion ¢ = :kBT a temperaturas por encima de los 50 K como consecuencia de la no

parabolicidad de las bandas. Los gases de huecos pesados y ligeros muestran energias
medias siempre por encima de la energia media del principio de equiparticion mientras que
los huecos split-off tienen una energia media siempre por debgo de este valor. La

explicacion de esta tendencia es la diferente forma de las funciones 3(g). Si la funcion
3(g) delabandaes mayor que la unidad, el gas presenta una energia media por encima de
los valores del principio de equiparticion, y alainversas lafuncion 3(g) de la banda es

menor gue la unidad.
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Figura 2.10: Energia media de cada uno de los tres tipos de huecos en S y Ge en funcién de la temperatura.
Se ha representado |a energia media segiin € principio de equiparticion. En el detalle se ha representado la
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Energia media del gas de huecos bajo la accion unica del
scattering con fonones opticos

Los fonones épticos del Si y del Ge tienen una energia muy ata, y por tanto las
absorciones y emisiones de fonones dan lugar a grandes cambios en la energia del hueco
durante la simulacion. Como se ha indicado, cada mecanismo de scattering actuando por
separado debe dar lugar a los resultados tedricos de energia media y poblacion de las
bandas, pero esta comprobacion no se puede hacer directamente para los fonones Opticos
usando un simulador Monte Carlo. El principal inconveniente que se encuentra es que la

energia del portador experimenta variaciones en saltos de energia rw, , existiendo tan solo

op *
un conjunto discreto de valores de energia permitidos muy separados entre si, y que
dependerén fuertemente del valor inicia que se le asigne a portador. Baste un sencillo
gjemplo para comprender esta dependencia: ya que la energia de los fonones Gpticos en Si
gue se ha usado en este trabgo es de aproximadamente 63 meV (ver Tabla 2.1), S
seleccionasemos a comienzo de la simulacion una energia inicial del hueco de 60 meV
seriaimposible obtener un valor medio de energiaalo largo de todala simulacién menor de
60 meV, yaque |latasa de emision de fonones Opticos a energias menores que 7w, esnula,
incluso cuando la energia media tedrica del gas de huecos sea de tan solo unos pocos meV.
Por consiguiente, la comprobacion de laidoneidad del modelo de fonones dpticos que se ha
usado en este trabajo no podra hacerse directamente con e simulador Monte Carlo.

No obstante, hemos ideado e siguiente método para superar este inconveniente y
comprobar s, en efecto, e modelo de scattering con fonones Opticos es capaz de describir
correctamente el comportamiento fisico del cristal en equilibrio. Si imaginamos un gas de
huecos con una funcién de distribucion inicial de equilibrio f (), funcidén que se estimara
tedricamente, sometido Unicamente a scattering con fonones Opticos, los huecos que
tuviesen inicialmente una cierta energia ¢, evolucionaran alo largo del tiempo moviéendose

entre los niveles de energia permitidos por |as transiciones de satos de energia 7w, , y S

se calcula la energia media de estos huecos a lo largo de la simulacién encontraremos un

valor ¢, (g,). Deigual manera sucedera para cualquier otra energiainicia & , que nos dard
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una energia media &, (g,). Por tanto, es posible calcular numéricamente usando el

simulador Monte Carlo la funcién &, (¢,,4,) due relacione la energia iniciad que se le

asigna a hueco con la energia media del hueco al cabo de varios miles de scatterings para
la temperatura de estudio cuando se considera como Unico mecanismo de scattering el de
fonones Opticos, y posteriormente, considerando la funcion de distribucién de equilibrio

f(g), seestimarae vaor delaenergiamediadel gas de portadores a partir de la expresion

<‘9(T)> = fg_T (€inica) f (€inica ) dinica (2.93)
De esta forma este método dara resultados de energia media del gas de huecos en

equilibrio mezclando resultados tedricos, a través del calculo de f (g, ), con resultados

gue da e simulador para €l scattering con fonones épticos, a través del clculo de

5_T (Einicar) -
En la Figura 2.11 se muestran las funciones &; (¢,,,,) caculadas numéricamente para

110 K, 300 K y 430 K para un gas constituido Unicamente por huecos pesados que sufre
scattering intrabanda con fonones opticos en Si. Ademés, se representa en la figura la
funcidn de distribucion en energias tedrica de dicho gas, ecuacion (1.36), que se usaraen €
cdculo delaenergiamediadel gastal y como seindicaen laecuacion (2.93).

Es interesante observar e comportamiento de las funciones &; (&, ), que se repiten
peri6dicamente con un periodo igual a fie,,, . Se puede comprender este hecho debido a que

el conjunto de energiasiniciales ¢, + No,,, Sendo nenteroy ¢, <ho,,, comparten

inicial op? inici op!
los mismos niveles de energia accesibles, y por tanto dan lugar @ mismo valor en la
funcién de energia media. Asimismo se observa una variacion mas brusca en la funcién

& (&,5a) entre e fin de un periodo y € comienzo del siguiente cuanto menor es la
temperatura de estudio. Merece la pena sefidar que a bagas temperaturas la funcion
& (€iniga) ti€NE UN comportamiento casi proporcional a &4, CUANAO &,y <0,

condiciones en las que la practica totalidad del gas tiene energias menores que 7w, .

Llevadas estas caracteristicas a la ecuacion (2.93) se encuentra la expresion usual de la
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Figura 2.11: &;(&,,44) Paa un gas de huecos pesados de Si obtenido por medio de simulacion

considerando Unicamente el scattering con fonones épticos HH en funcion de la energiainicial del hueco a
110 K, 300 K y 430 K. Seincluyen en las gréficas las funciones de distribucion tedricas a estas temperaturas
y las energias medias calculadas segin € método expuesto. Apréciese la periodicidad de 63 meV de las

funciones&; (€,ga ) -
integral para calcular la energia media de un gas, hecho éste que respalda laformulacion de
este método.

Como gemplo de aplicacion de esta técnica, en € Si se obtuvieron energias medias de
16.11 meV, 43.95 meV y 62.24 meV a 110 K, 300 K y 430 K respectivamente al realizar
las correspondientes integraciones de la (2.93) para las funciones ilustradas en la Figura
2.11. Los valores tedricos para € gas de huecos pesados son 16.38 meV, 43.96 meV y

61.95 meV a las mismas temperaturas, siendo, por consiguiente, valores muy préximos a
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los que se cal culan usando la técnica descrita. De hecho, las pequefias diferencias existentes
entre los resultados podrian ser atribuidas a célculo numérico que es necesario redlizar para
obtener estos datos, y pensamos que célculos mucho mas refinados (que necesitarian, por
tanto, tiempos de computacion excesivamente largos) darian lugar a resultados de energias
medias idénticos por laviateodricay lasimulacion.

Asimismo, este método podria ser usado también para analizar e modelo de scattering
con fonones acusticos desarrollado en este trabajo. Sin embargo, dicho analisis se puede
realizar directamente comparando los valores tedricos con los resultados del simulador,
como, en efecto, se ha observado durante el desarrollo de este estudio. Esto es asi debido,

fundamentalmente, alas siguientes razones:

- Lafuncion &, (g,,44) €S practicamente independiente de la energia inicial como
consecuencia de los pequefios valores de la energia media de los fonones acusticos del
model 0 que se usa en este trabajo (solo unos pocos meV).

- El hueco puede explorar por un conjunto continuo de energias debido ala existencia
de vaores distintos de energia media de los fonones aclsticos para cada una de las
transiciones, (£, ),. -
Por consiguiente, la utilidad del método expuesto en esta seccidn es, principalmente, la

devadidar e modelo de scattering con fonones pticos usado en esta investigacion.

2.5.4 Potenciales de Deformacion en Equilibrio

Antes de finalizar este estudio de los valores de las magnitudes de un gas de huecos en €l
equilibrio mencionaremos un aspecto interesante que presentan estas magnitudes en
funcidn de los potenciales de deformacion dptico y acustico. Como se adelantd al comienzo
de la seccion 2.5, algunos autores han afirmado que la eleccién de los vaores optimos de
los potenciales de deformacion D y Z, que describen la dinamica de los huecos en un
amplio rango de temperaturas es Unica [Fischer, 2000]. No obstante, en este trabgo se

demuestra que cualquier par de valoresde D y =, suministrara |os resultados teoricos de

las magnitudes fisicas cuando se analiza un estado de equilibrio. Para ello comenzaremos
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suponiendo una secuencia de n valores r, comprendidos en €l intervalo ]0, 1],
{r}={r.r,,1r,..r.} que tomaremos como la lista de nimeros “aeatorios’ que se iran

tomando durante el calculo Monte Carlo. En estas condiciones cabe observar que €

cociente D/E, determina la secuencia de eventos de scattering. Para comprender esta

afirmacion, imaginemos dos simulaciones que difieran Unicamente en e vaor de los

potenciales, aunque para ambas el cociente D/ZE, seraigual. Al tener vaores distintos de

los potenciales de deformacion, en genera tendran dos valores diferentes de I', y por
consiguiente las duraciones de los vuelos libres seran distintas en una simulacion y otra,
aunque seran directamente proporcionales entre si puesto que son obtenidas usando los
mismos valores r. Por otro lado, la determinacion de qué mecanismo de scattering actla en
cada momento es proporcional a la contribucion del mismo ala T’ del problema para la

energia del portador tras €l arrastre. Si larazon D/E, esidéntica en ambas simulaciones,

la aplicacion de la misma secuencia de nimeros “aleatorios” {r} proporcionara la misma
secuencia de eventos de scattering en ambas. Por |o tanto, la Unica diferencia estriba en la
duracion de los vuelos libres en cada simulacion, aunque éstos guardan una relacion de
proporcionalidad directa entre ambas. Puesto que cada uno de los vuelos libres representa la
misma fraccion de tiempo con respecto al total en ambas simulaciones, la poblacion de las
bandas, las funciones de distribucion y las energias medias de ambas seran idénticas. Asi
pues, se puede razonar que los valores de las magnitudes en equilibrio dependen del

cociente D/ZE, y no de los valores concretos que tomen los potenciales de deformacion.

Con €l objetivo de estudiar esta dependencia, llevamos a cabo simulaciones de un gas de

huecosen S a 77 K, 220 K y 430 K en equilibrio cambiando el cociente D/Z=, en € rango

[108 Ax 1011] m'*, esto es, en un amplio entorno del cociente 2.92x10™ m?, quees e que se

tiene cuando se usan los valores de los potenciales de deformacion de Si que se han usado
en este trabgjo, recogidos en la Tabla 2.2, y observamos el valor de la energia mediadel gas
de huecos para cada uno de los cocientes. Los resultados se muestran en la Figura 2.12. Se
puede observar que no existe ninguna relacion significativa entre el vaor del cociente de
los potenciales de deformacion y la energia media que se obtiene en la simulaciéon, y las

diferencias entre los valores tedricos y obtenidos por simulacion pueden atribuirse a
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Figura 2.12: Energia media para un gas de huecos en equilibrio a 77 K, 220 K y 430 K frente a cociente
D/EO. Se ha incluido en la figura e valor tedrico de la energia media calculada usando |a funcion de
distribucién de la ecuacion (1.36) paracomparar.

fluctuaciones estadisticas del método Monte Carlo. Por tanto, a partir de este estudio se
puede afirmar que:
- La obtencion de un mismo vaor de la energia media independientemente del

cociente D/ZE, es un indicio de que €l estado de equilibrio al que nos llevan los
mecanismos de scattering es independiente delosvaloresde D y E,,.

- Dicho estado de equilibrio coincide, a menos en su valor de energia media, con €
teorico.

- Las anteriores conclusiones contemplan también la posibilidad de £, =0, D#0
(solo scattering optico)y D =0, E, # 0 (solo scattering acustico) como unaforma
de alcanzar € estado de equilibrio tedrico. Por tanto, el estudio que se hallevado a
cabo sobre la capacidad del modelo de scattering con fonones opticos de llevar al

gas de huecos al equilibrio tedrico, demostrado a través del método propuesto en la

seccién 2.5.3, queda justificado desde un nuevo punto de vista.

77



2.5.5 Conclusiones

Los calculos realizados en este apartado demuestran que unos modelos de scattering
desarrollados adecuadamente teniendo en cuenta las caracteristicas de la banda dan lugar a
los resultados tedricos que se deduzcan de ésta para € equilibrio. Por tanto, una buena
comprobacion para investigar la idoneidad de un cierto modelo de scattering es el estudio
del estado de equilibrio a que nos lleva e mismo. Los modelos de scattering con fonones
gue se han desarrollado en este trabajo han superado dicha comprobacién con éxito. Si bien
es cierto que este estudio no es suficiente para garantizar que los modelos de scattering
sean |los adecuados para € estudio fuera del equilibrio, como es e caso cuando se aplica un
campo eléctrico externo, si que es un aspecto que es necesario comprobar que se cumple

antes de proseguir con € desarrollo del simulador.

2.6 Resultados

En los anteriores apartados se ha presentado |os model os de las bandas de vaencia de Si
y Ge y las tasas de scattering con fonones oOpticos, acUsticos e impurezas ionizadas
necesarias para las simulacion del transporte de huecos en cristales puros o dopados de
estos semiconductores. Con esto es posible implementar un simulador con e que se pueden
obtener resultados de magnitudes tales como la velocidad de arrastre, la energia media o la
poblacién de las bandas frente a campo eléctrico aplicado. Ademaés, también podemos
estimar los valores de las movilidades 6hmicas observando la relacion entre la velocidad de
arrastre y € campo eléctrico aplicado a bajos campos.

En primer lugar, y puesto que se pretende hacer un estudio fuera del equilibrio, resulta

esencial determinar qué vaores de los potenciadles de deformacion D y =, son los

adecuados. Una vez que se hayan determinado éstos, podemos llevar a cabo cuaquier
simulacion fuera del equilibrio obteniendo resultados fiables de las distintas magnitudes.

De acuerdo con el razonamiento de Fischer et al [Fischer, 2000] es posible obtener los
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val ores adecuados de |0s potencial es de deformacion encontrando el valor de =, que gjuste

la velocidad de arrastre frente a campo eléctrico a 77 K para bgjos campos, donde el
scattering con fonones Opticos es despreciable, y una vez conocido éste, se estima €l valor
de D gustando la velocidad de arrastre frente al campo eléctrico a 300 K para bajos

campos. Siguiendo un procedimiento andlogo a éste obtuvimos los valores de los
potenciales de deformacion modificados D” y = de las ecuaciones (2.35), (2.36), (2.37),
(2.59), (2.60) y (2.61) que proporcionaban € meor acuerdo entre los resultados del

simulador y los datos experimentales de velocidad de arrastre frente a campo eléctrico. Los

resultados de este gjuste se recogen en la Tabla 2.2. Los valores de los potenciales de
deformacion D y E, pueden obtenerse a partir de los mismos multiplicandol os por J2.

En las primeras etapas del desarrollo de este trabajo se realizaron simulaciones usando €l

modelo de banda de valencia basado en las funciones y(g) numéricas, y unavez que éstas
fueron parametrizadas, se utilizaron las funciones y(g) andliticas. La principal diferencia
entre el uso de las funciones y(¢) numéricas y analiticas es €l tiempo de computacion

necesario para obtener resultados. Por este motivo se indicaran valores tipicos de tiempo de

célculo para establecer la comparacion.

2.6.1 Resultados obtenidos usando las funciones y(¢)

numericas

En este apartado se presentan |os resultados que se han obtenido sobre la velocidad de
arrastre, la poblacion de las bandas y la energia media de los huecos en funcion del campo

eléctrico aplicado usando las funciones y(g) numeéricas [Rodriguez-Bolivar, 2005g].

Velocidad de arrastre frente al campo eléctrico aplicado

En la Figura 2.13 se muestran los resultados de velocidad de arrastre frente al campo

eléctrico aplicado en las direcciones <100> y <111> en Si y Ge paravarios valores de la
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Figura 2.13: Comparacién entre los datos experimentales y los resultados obtenidos con el simulador Monte
Carlo de velocidad de arrastre frente a campo eéctrico aplicado para Si (panel superior) y Ge (panel
inferior). Los simbolos representan los datos experimentales de Si [Ottaviani, 1975] y Ge [Reggiani, 1977]
mientras que | as curvas son | os resultados de este trabajo.

80



temperatura que se obtuvieron con el simulador Monte Carlo usando los potenciales de
deformacion de la Tabla 2.2 comparéndol os con |os resultados experimental es publicados
[Ottaviani, 1975], [Reggiani, 1977]. Se observa un buen acuerdo con los datos
experimentales en el rango de campos el éctricos y temperaturas estudiado.

Ademés, se observa que € modelo de la banda de valenciay las tasas de scattering con
fonones desarrolladas en este trabgo son capaces de describir la diferencia entre la
velocidad de arrastre de los huecos en la direccion [100] y [111] a atos campos dada por
los datos experimentales. En principio este comportamiento puede explicarse por la
diferencia de las masas efectivas en estas direcciones de la banda més poblada, la de huecos
pesados, ya que éstos presentan un valor mayor de esta magnitud en la direccion [111] que
en la direccion [100]. No obstante se verd en el apartado de estudio de la poblacion de las
bandas de esta misma seccion que existen otros factores que propician que se dé esta
diferencia

Con respecto a tiempo de computaciéon, € modelo permite obtener resultados de
velocidad de arrastre en tiempos del orden de los minutos. En la Tabla 2.3 se recogen los
tiempos de cdlculo en simulacionesde Si y Ge a 77 K y 300 K paratres vaores diferentes
del campo eléctrico. Con € propoésito de ilustrar |a precision de los resultados obtenidos en
estas simulaciones se indica el error relativo de los datos. Se realizaron cinco simulaciones
en cada caso para obtener un valor medio de la velocidad de arrastre y la desviacion tipica
de los cinco resultados. El error relativo es e cociente entre la desviacion tipicay € vaor
medio de la velocidad. Se puede observar que en la mayoria de los casos € error esta por
debajo del 1%.

S Ge
77K 300K 77K 300K
Campo Tiempo de Error Tiempo de Error Tiempo de Error Tiempo de Error

Eléctrico Simulacion Relativo Smulacion Relativo Simulaciéon Relativo  Simulacion  Relativo
(kVicm) ©) (%) ©)] (%) ©)] (%) ©) (%)

0.3 ~160 0.70 ~116 9.44 ~95 0.27 ~125 3.89
3 ~90 0.37 ~33 2.38 ~33 0.32 ~44 1.28
30 ~39 0.26 ~28 0.76 ~22 0.42 ~23 0.93

Tabla 2.3: Ejemplos de tiempos de célculo usando un ordenador portétil con procesador Pentium 4 de 3.06 GHz, y
552 Mb de memoria RAM DDR. Los errores relativos se refieren alos datos de velocidad de arrastre.
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Poblacion de las bandas frente al campo eléctrico aplicado

En secciones anteriores se ha estimado la poblacion de las bandas de huecos pesados,
ligeros y split-off en equilibrio a través de célculos tedricos, y se ha comprobado que éstas
son también obtenidas por medio de simulaciones. Cuando se aplica un campo eléctrico al
gas de portadores se rompe €l equilibrio, siendo entonces especialmente Util el simulador
Monte Carlo desarrollado en este trabgjo para estimar la poblacion de las bandas. En la
Figura 2.14 se muestran las poblaciones relativas de cada una de las bandas en funcion del
campo eléctrico para S a77 K y 300 K y para Ge a40 K y 220 K. Los resultados indican
gue a bajos campos no existe dependencia entre las poblaciones de cada banda con la
direccién de aplicacion del campo. Este hecho es coherente con |os estudios que se hicieron
en equilibrio, ya que para un campo cero no tiene significado alguno la direccion de
aplicacion del mismo, y por tanto los resultados que se dieron en equilibrio eran
independientes de la direccion. Cuando se aumenta el valor del campo eléctricoen Si a 77
K surgen las primeras diferencias dependientes de la direccion. Para campos mayores que
0.2 kV/cm se puede observar que la poblacion de la banda de huecos pesados es mayor
cuando & campo se aplicaen ladireccion [111] que cuando se aplica en la direccidn [100].
Ademés, existe un maximo de poblacion de la banda de huecos pesados en torno a 7 kV/cm
tanto en e caso [111] como en €l [100], que se corresponde directamente con un minimo de
poblacién de la banda de huecos ligeros en las mismas circunstancias. Para campos

mayores |a poblacién de la banda de huecos pesados decrece y |0s portadores comienzan
a llenar las bandas de huecos ligeros y split-off. A 300 K la influencia de la direccién de
aplicacion del campo eléctrico en la poblacion de las bandas se manifiesta para campos
mayores de 10 kV/cm, y no estan significativacomo a 77 K. Se puede advertir que en estas
condiciones la poblacién de la banda de huecos pesados se incrementa ligeramente,
mientras que se experimenta una disminucion de poblacion en la banda de huecos ligeros.
La poblacion relativa de la banda de split-off permanece préacticamente independiente de la
direccién de aplicacién del campo y de laintensidad de éste.
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Figura 2.14: Poblacién relativa de las bandas frente al campo eléctrico aplicado paraSi a77 K y 300 K (panel
superior) y paraGe a40 K y 220 K (pandl inferior)

Para e Ge no se observa una influencia importante de la direccion de aplicacion del
campo eléctrico sobre la poblacion de las bandas. Unicamente cabe hablar de una leve
diferencia a 40 K de aproximadamente un 0.5% para los huecos pesados a partir de 0.02

kV/cm, y a igua que en €l caso del Si consiste en una mayor poblacion relativa de éstos
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cuando & campo se aplica en la direccion [111] que cuando se hace en la direccion [100].
Para 220 K también puede observarse una leve diferencia en la poblacion relativa de las
bandas de aproximadamente 0.25% para campos superiores a 10 kV/cm, encontrandose que
la banda de huecos pesados se halla ligeramente més poblada cuando € campo tiene
direccion [111] que cuando tiene direccion [100]. Las diferencias a campos mas pequefios
pueden atribuirse a errores estadisticos. Para campos mayores de 6 kV/cm la poblacion de
la banda de huecos pesados decrece de manera importante, y |os huecos tienden a ocupar la
banda de huecos ligeros y, en mucha menor medida, la de split-off. De hecho esta Ultima
seguira estando préacticamente vacia, ya que en € meor de los casos solo € 0.5% del total
de huecos la ocuparan.

Estos resultados sugieren una causa méas por la que la velocidad de arrastre a atos
campos es menor cuando & campo tiene la direccion [111] que cuando esta orientado en la
direccion [100], ya que cuando €l campo tiene la direccién [111] la poblacion de la banda
de huecos pesados aumenta, y por consiguiente la velocidad de arrastre del gas de
portadores se hard menor a haber mas huecos pesados en €.

Energia media del gas de huecos frente al campo €eléctrico
aplicado

Otra magnitud interesante fuera del equilibrio es la energia media del gas de huecos.
Cuando se aplica un campo eléctrico, la energia media de los huecos tiende a crecer. Este
fendmeno ha sido ya estudiado por medio de simulaciones basadas en e método del
pseudopotencial [Nguyen, 2002], [Nguyen, 2003], lo que nos permite comparar los
resultados que proporciona nuestro método con |os de éste.

La Figura 2.15 muestra la dependencia de la energia media del gas de huecos frente al
valor del campo eléctrico aplicado en ladireccion <111> para77 K, 300K y 430 K en Si y
para 77 K, 130 K, 190 K y 300 K para Ge. La figura muestra un buen acuerdo entre los
resultados del modelo desarrollado en este trabajo y los que proporciona el método del
Pseudopotencial de Nguyen et al., en especia parae Ge, en € que los resultados son muy
similares. En Si se observa un fuerte calentamiento de los portadores en torno a 0.1 kV/cm

en lacurvacorrespondiente a 77 K mayor que el observado en los resultados de Nguyen et
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al. Este comportamiento se puede explicar de la siguiente manera: e mecanismo de
scattering que predomina a bagas temperaturas es e de fonones acusticos, € cua puede
disipar energia a un ritmo lento debido a la bgja energia de éstos. Por este motivo, un

incremento del campo eléctrico aumenta rgpidamente |la energia media de los portadores
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Figura 2.15: Comparacién entre la energia media del gas de huecos frente al campo eléctrico aplicado en la
direccion <111> obtenida en este trabajo y la obtenida por el método del pseudopotencial [Nguyen, 2003]
para S y Ge a varias temperaturas. En Si a 77 K € modelo desarrollado en este trabgjo muestra un
calentamiento més acusado que el pseudopotencia para campos préximos a 0.1 kV/cm. Para Ge los
resultados de ambos métodos son practicamente iguales.
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hasta que € gas adquiere energias suficientemente altas y comienza a ser importante €l
mecanismo de scattering de fonones dpticos. Estos, a ser mucho més energéticos, atentian
este calentamiento, y la energia media deja de aumentar aunque se incremente el valor del
campo eléctrico. Finalmente, cuando éste es suficientemente intenso, la emision de fonones
Opticos deja de ser suficiente para mantener el mismo valor de la energia media y ésta se
incrementa al igual que sucede a altas temperaturas. Por consiguiente resulta razonable que
sean los valores de |os potencial es de deformacion los que marquen en qué punto comienza
el scattering con fonones Opticos a ser relevante y, por tanto, para qué valor del campo
eléctrico se observara el comportamiento de fuerte ca entamiento seguido de una region de
energiamedia casi constante.

Los valores de los potenciales de deformacion que se han usado en las simulaciones de

Nguyen et al. [Nguyen, 2003] fueron de Z,=555 eV y D=9.0x10° eV/m, en
comparacion con E, = 4.45 eV y D =13.1x10" eV/m que son los usados en este trabagjo.

De esta forma, en nuestro trabgjo atribuimos una mayor importancia al scattering con
fonones Opticos a asignarle, en proporcién, un mayor valor del potencial de deformacion,
lo que provoca que este mecanismo aparezca a campos mas bgos y con una mayor
intensidad en nuestros resultados. Ademas, la mayor relevancia del scattering con fonones
acusticos en los trabajos de Nguyen et al. podria ser responsable de que el aumento de la

energia con el campo eléctrico a bajos campos sea mas suave que € de nuestros resultados.

2.6.2 Resultados obtenidos usando las funciones y(g)

analiticas

En este apartado se mostrarén los resultados que se obtuvieron durante e desarrollo de
esta investigacion empleando € modelo analitico de banda de valencia. En primer lugar se
representan las curvas de velocidad de arrastre frente a campo eléctrico para S y Ge, que
permiten comparar los resultados que proporciona este modelo y e numérico.

Seguidamente indicaremos los tiempos de cllculo que son necesarios para obtener

86



resultados con & simulador Monte Carlo cuando se emplea el modelo andlitico, con € fin
de que queden patentes sus ventgjas, y finalmente se muestran resultados relacionados con
el cdlculo de movilidades, tanto en semiconductores puros como en semiconductores

dopados con distintas concentraciones de impurezas.

Velocidad de arrastre frente al campo eléctrico aplicado

Las curvas de la Figura 2.16 [Rodriguez-Bolivar, 2005b] muestran un buen acuerdo con
los datos experimentales, igual que se observaba en la Figura 2.13 usando € modelo
numérico, lo que prueba que la parametrizacién de las funciones y(g) fue redizada
adecuadamente, ya que ni la dinamica del portador durante e vuelo libre ni las
probabilidades de scattering, relacionadas con 3(g), han sufrido cambios apreciables al
usar un modelo u otro.

En la Tabla 2.4 se muestran los resultados de tiempo de cdculo obtenidos con la
variante andlitica del modelo de banda de vaencia siguiendo € mismo procedimiento con
el que se obtuvieron los resultados de la Tabla 2.3. Comparando con los datos de ésta
ultima podemos observar que en muchos casos €l tiempo de computacién para célculos
cuyo error relativo es del mismo orden se reduce en més de la mitad. En ninguno de éllos el
tiempo de calculo superd € minuto, obteniéndose en la simulacién resultados aceptables

con errores rel ativos pequefios.

S Ge
77K 300 K 77K 300 K

Campo Tiempo de Error Tiempo de Error Tiempo de Error Tiempo de Error
Eléctrico Simulacién Relativo Simulacién Relativo Simulaciéon Relativo Simulacién  Relativo

(kV/cm) (9 (%) ©)] (%) (S (%) O] (%)
0.3 ~60 1.02 ~60 9.77 ~53 0.21 ~53 4.11

3 ~43 0.31 ~20 2.60 ~21 0.22 ~18 1.23

30 ~25 0.23 ~17 0.45 ~21 0.31 ~24 1.05

Tabla 2.4: Ejemplos de tiempos de célculo usando un ordenador portétil con procesador Pentium 4 de 3.06 GHz, y
552 Mb de memoria RAM DDR. Los errores relativos se refieren alos datos de velocidad de arrastre.
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Movilidades 6hmicas
Para valores muy pequefios del campo eléctrico, la velocidad de arrastre es

aproximadamente proporcional a la intensidad del campo, v, = ,uOhm|I§|. La constante de

proporcionalidad que los relaciona, u,,, Se conoce como movilidad ohmica de los

portadores. Esta magnitud tiene una importancia fundamental en el desarrollo de un
simulador de dispositivos, ya que influye directamente sobre el valor de la corriente que
circulapor ellos[Roldan, 1997].

Al ser una magnitud fisica de tipo macroscdpico, se puede medir experimentalmente en
muestras de cristales y comparar con los resultados suministrados por € simulador. En
principio esta comparacion puede resultar muy Util para confirmar que el simulador se ha
implementado adecuadamente, y posteriormente se puede emplear éste para predecir
valores de la movilidad 6hmica en otras condiciones en las que ésta no ha sido medida. No
obstante, a lo largo de este estudio se ha observado la dificultad que entrafia la
determinacion de la movilidad 6hmica usando un simulador Monte Carlo, que proporciona
unos resultados en los que siempre existe una dispersion inherente a los procesos al eatorios
gue se simulan, mucho mas grande cuanto menor es el valor del campo eléctrico aplicado
como consecuencia del dominio de los mecanismos de scattering sobre € arrastre en la
dinamica del portador. Ademés, e rango de campos eléctricos que se ha empleado para
determinar experimentalmente la movilidad 6hmica no siempre se hace explicito en los
trabajos en los que se detalan los valores obtenidos de esta magnitud, por lo que no se
puede afirmar con certezasi el simulador suministralos valores correctos o no cuando éstos
no coinciden con los experimental es.

Por ello, a lo largo de este trabgjo hemos usado varios métodos de célculo de la
movilidad 6hmica que describiremos a continuacion con las ventgjas e inconvenientes que
hemos encontrado.

En primer lugar se usd el método de extrapolacion. Este consiste en suponer laforma de

larelacion v, (| E, |) en un amplio rango de campos en funcion de una serie de parametros

gjustables. Estos pueden encontrarse a partir de los resultados de simulaciones a campos

medios y atos, y unavez determinados los parametros, |a movilidad éhmica se deducira de
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la pendiente en €l origen de la relacion tedrica v, (|I§d |). La principal ventgja de este

método es la rapidez con la que se puede determinar la movilidad 6hmica, ya que por lo
general la velocidad de arrastre puede determinarse con bastante precision para campos
medios y altos con solo unos minutos de calculo. Este método ha sido usado con éxito en
electrones por otros autores [Gamiz, 1994].

Sin embargo, nuestra experiencia sugiere que este procedimiento puede presentar
inconvenientes. El principa de ellos es la dificultad que entrafia proponer un modelo que

reproduzca adecuadamente el comportamiento de la relacion v, (‘ Ed ‘) en un amplio rango

de campos eléctricos en cristales de diferentes materiales semiconductores, a diferentes

temperaturas, con distintos niveles de dopado y valido para electrones y huecos. Con estas

consideraciones 1o més razonable es formular un modelo de relacion v, (‘ E, ‘) que sea

aplicable dentro de unos rangos de validez de temperaturas, dopado y tipo de portador mas
0 menos estrictos. No obstante, seria deseable que el rango de validez de campos €l éctricos
si se extendiera hasta grandes campos, ya que en caso contrario las ventajas que € método
de extrapolacién ofrece no serian aprovechadas y € célculo de la movilidad 6hmica podria
realizarse por métodos mas sencillos, aunque necesitandose mayores tiempos de cdculo. La
inadecuacion de un cierto modelo a un caso particular se manifestaria como un
comportamiento inestable, de forma que a afiadir més puntos a gjuste, |os parametros del
modelo variarian significativamente, no pudiendo garantizarse asi que éste esté
proporcionando resultados fiables.

Aqui se usaron dos modelos de guste diferentes para aplicar e méodo de la

extrapolacion [Gamiz, 1994]

Vg = luOhm‘Ed‘x[l-i_a‘Ed ‘] (2.94)
y
v. = /uOhm|Ed| (2.95)
"1+ '

Con €ellos pudimos efectuar estimaciones de los valores de la movilidad 6hmica en

semiconductores de Si y Ge puros que estuvieron en muchos casos en buen acuerdo con los
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resultados experimentales y con resultados de otros autores. No obstante, se observaron

inestabilidades del tipo indicado anteriormente que hacen pensar que |os model os anteriores

no son del todo adecuados a la descripcion de larelacion v, (| Ed |) paralos huecosen Si 'y

Ge a 77 K y 300 K. Asi pues deberian usarse modelos més compleos para el estudio de
éste tipo de portadores.

En segundo lugar, en este trabajo también se usd el método del ajuste linead por la
técnica de minimos cuadrados. La velocidad de cdlculo que se obtiene mediante € uso del
modelo analitico de la banda de valencia permitié estimar la movilidad 6hmica de los
huecos por este procedimiento necesitandose relativamente poco tiempo de computacion.
La Tabla 2.5 muestra los valores de la movilidad 6hmica que se obtuvieron en este trabgjo
paaS y Gea77 K, 130 K, 190 K y 300 K con sus correspondientes intervalos de error
[Rodriguez-Bolivar, 2005b] usando este método. La tabla muestra un excelente acuerdo
entre los resultados de este trabgjo, los obtenidos por el método del Pseudopotencial y los
datos experimentales. En el caso del Ge a 77 K e cédculo nos proporciona resultados en
acuerdo con los experimentales y que mejora notablemente |os valores que se obtienen con
el Pseudopotencial.

La principal ventaja que hemos encontrado en este método es que tiene una estabilidad
mayor cuando se aplica al célculo de la movilidad éhmica en semiconductores puros,
proporcionando resultados de movilidad similares aunque se afiadan nuevos puntos a
gjuste. En cambio, su desventgja es e mayor tiempo de computacion necesario, ya que las

simulaciones se han de efectuar a campos bajos, donde se requieren célculos mas largos

Movilidades 6hmicas de los huecos (cm?/V s)
Si Ge
T (K) Estetrabgjo  Pseudopotencial Experimental Estetrabsjo  Pseudopotencial  Experimental
77 107074934 12100+1090 11600 45302+1753  58600+1172 45840
130 16798+1085 16420+936
190 63261295 60101480
300 517+43 479130 505 1891+100 1923+115 1900

Tabla 2.5: Movilidades 6hmicas de los huecos calculadas en este trabajo y comparadas con |os resultados de Nguyen
et al. [Nguyen, 2003] y con los valores experimentales. Estos Ultimos son de [Madelung, 1991] para Si y de
[Landoldt-Bornstein, 1982] para Ge
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para poder obtener resultados con errores aceptables. Ademas, aungue tenga una estabilidad
mayor que e método de la extrapolacion, se puede observar que € vaor de la movilidad
ohmica que proporciona decrece conforme se incorporan datos de campos eléctricos mas
altos debido a aumento de la energia media de | os portadores.

En tercer lugar se ha usado otro método basado en la definicion de la movilidad 6hmica que
reduce los inconvenientes de la gran dispersion de los datos obtenidos en simulaciones de
semiconductores impuros. Los vaores de la movilidad éhmica calculados mediante la
simulacion del transporte de huecos en semiconductores dopados a campos muy baos
presentan dispersiones muy grandes debido al scattering con impurezas ionizadas. Asi, €
tiempo necesario para poder obtener datos con pequefios intervalos de error que permitan
realizar el guste anterior es demasiado grande en la préctica. Por €llo € método que se ha
empleado en este caso es la simulacién durante un tiempo largo para un Unico vaor del

campo eléctrico. Una Unica simulacién de larga duracion es capaz de dar un resultado con

un intervalo de error muy pequefio, y calculando € cociente Ya_ se puede estimar el valor
Ed
de la movilidad 6hmica con bastante precision. Este método ya ha sido utilizado por otros
autores en trabagjos anteriores de tipo experimental [Ottaviani, 1975]. La cuestion
importante de este método estriba en la determinacion de qué valor del campo eléctrico es
€l adecuado para hacer estos calculos. Pararesolver esta pregunta, se puede argumentar que
mientras e gas de portadores tenga una energia media aproximadamente igua a la del
equilibrio, la funcion de distribucion sera aproximadamente la de equilibrio y 1a movilidad
obtenida en estas condiciones serd la 6hmica. Cuando el campo eléctrico caienta €l gas
hasta aumentar la energia media de los portadores, la funcion de distribucion habra
cambiado y las tasas de scattering que sufren los portadores cambiaran significativamente,

tendiendo a saturar € valor de la velocidad de arrastre, o 1o que es lo mismo, curvando la

relacion v, (|I§d |) y adegandonos de laregion lineal. En laFigura 2.17 se muestra el caso de

S a 77 K como gemplo. Para campos eléctricos por debgo de 0.02 kV/cm la relacion

V, (|I§d |) es aproximadamente lineal. Por encima de este rango la curva comienza a

curvarse, mostrando vel ocidades de arrastre menores gque las que se corresponderian con €

comportamiento lineal de baos campos. Comparando la Figura2.17 con laFigura2.15
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Figura 2.17: Velocidad de arrastre frente a campo eléctrico en S a 77 K para campos muy bajos y recta que
muestra el comportamiento lineal de larelacion V, (‘ E, )‘ en el limite de campo cero. El detalle muestra solo
los datos delaregion lined.

comprobamos que existe unarelacion entre el calentamiento de los portadores por € campo

eléctrico y el algamiento del comportamiento lineal de la relacion v, (|I§d |). El campo

eléctrico a partir del cual se puede considerar que la curva v, (| Ed |) deja de ser una linea

recta es el mayor valor que se deberia usar para determinar la movilidad 6hmica, tanto por
la via tedrica como por la via experimenta. Sin embargo, a bajas temperaturas este valor
puede ser tan pequefio que |os aparatos de medida experimentales no permitan llevar a cabo
la medida en la practica, y por consiguiente los valores experimentales de la movilidad
ohmica que se publican son tan sélo aproximados [Ottaviani, 1975]. Asi, las diferencias
observadas entre los resultados tedricos y experimentales pueden deberse a rango de

campos eléctricos usados en cada estudio. Por g emplo, este hecho puede justificar € gran
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desacuerdo existente entre los resultados experimentales y tedricos de Nguyen et al.
[Nguyen, 2003] en Gea 77 K (Tabla2.5).

De esta manera calculamos la movilidad 6hmica en cristales de Si dopados con
concentraciones de impurezas comprendidas entre 10" cm® y 10 cm™ a 200 K, 300 K,
400 K, 500 K y 600 K y en Ge con dopados comprendidos entre 10" cm™ y 10%° cm™® a 77
K y con dopados entre 10* cm™ y 10" cm™ a 300 K. Merece la pena destacar que, debido a
gue no todas las impurezas se encontraran ionizadas, los valores de dopado y de
concentracion de impurezas ionizadas pueden diferir notablemente entre si, asi como la
concentracion de portadores libres que apantallardn e potencia de las impurezas. Por este
motivo, para cada caso particular de semiconductor, dopado y temperatura se resolvieron
| as ecuaci ones correspondientes para estimar € valor de estas magnitudes.

En el caso del Si usamos un campo eéctrico de 0.5 kV/cm para todas |las temperaturas,
excepto para 200 K, donde se utilizd 0.1 kV/cm para evitar algarnos de lazonalineal. En la
Figura 2.18 se muestran los resultados obtenidos. Las curvas experimental es que se usaron
son de Dorkel y Leturcq [Dorkel, 1981], [loffe Institute]. Los resultados que se obtuvieron
mediante e simulador se especifican con sus correspondientes intervalos de error. Para
cada temperatura, cada uno de los puntos representa un dopado diez veces superior a
inmediatamente anterior.

El mejor acuerdo entre los resultados del simulador y 1os experimental es se encuentra en
la curva de 300 K hasta una concentracion de impurezas ionizadas de 10" cm®
aproximadamente. También existe un buen acuerdo entre los resultados del simulador y los
experimentales a temperaturas més altas hasta una concentracion de impurezas ionizadas
similar alaindicada anteriormente. No obstante, aungue los datos de 200 K que suministra
el smulador siempre son mayores que los experimentales, el comportamiento decreciente
de la curva sigue € mismo patréon. Merece la pena resefiar que, cuando se usd un campo de
0.5 kV/cm parareadlizar el caculo, los resultados obtenidos estaban en buen acuerdo con los
experimentales hasta una concentracion de impurezas de unos 10* cm™. No obstante, para
un campo de 0.5 kV/cm los efectos del calentamiento en |os portadores son ya ligeramente
apreciables (la energia media para este campo es de aproximadamente 31.8 meV, mientras
gue la energia media a 0.1 kV/cm es de unos 30.4 meV), y por tanto no es e mejor valor

para calcular la movilidad 6hmica, por 1o que se opto por un valor més bagjo para obtener
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Figura 2.18: Movilidad 6hmica experimental (curvas) [Dorkel, 1981] y obtenida en este trabgjo (interval os de

error) en Si para e rango de temperaturas entre 200 K y 600 K frente a la concentracién de impurezas
ionizadas.

los datos representados en la Figura 2.18. El buen acuerdo entre |os datos experimentales y
los resultados de las simulaciones cuando se ssimulé un campo de 0.5 kV/cm se podrian
atribuir a que los campos eléctricos usados en la determinacion experimental de la
movilidad 6hmica a 200 K no fueron suficientemente bajos, y que por tanto dieron lugar a
movilidades 6hmicas menores que las que se encuentran en el presente estudio.

Las importantes diferencias entre los resultados tedricos y los vaores experimentales
para atas concentraciones de impurezas ionizadas pueden deberse a que en esas
condiciones € modelo de Brooks y Herring deja de ser vdido. Para atos dopados, este
modelo sobreestima el apantallamiento, y por consiguiente las tasas de scattering con las
impurezas ionizadas son menores de lo que en realidad deberian ser. Por este motivo, otros
autores [Nguyen, 2003] han incluido factores multiplicativos ad hoc en las tasas de
scattering para reproducir los resultados experimentales. En este trabajo se ha optado por
mostrar los resultados obtenidos y de ellos extraer €l rango de validez de los modelos en
vez de realizar este gjuste.
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Figura 2.19: Movilidad 6hmica experimental (simbolos) [Brown, 1962] [Prince, 1952] y obtenida en este
trabgjo (intervalos de error) en Ge para 77 K y 300 K frente ala concentracion de impurezas ionizadas.

Con respecto al Ge, la Figura 2.19 muestra los resultados obtenidos mediante €
simulador junto con valores experimentales [Brown, 1962], [Prince, 1953]. También en
esta figura los resultados del simulador se corresponden con un dopado del cristal diez
veces superior a punto anterior.

El mejor acuerdo se encuentra a 300 K hasta una concentracion de impurezas ionizadas
de 10" cm aproximadamente. A 77 K los resultados del simulador reproducen con gran
fidelidad el comportamiento decreciente de la movilidad con € incremento de la
concentracion de impurezas ionizadas, aunque los valores experimentales sean
notablemente menores que los que proporciona € simulador. Esta diferencia puede
atribuirse a circunstancias similares a las que hacian que los datos experimentales y tedricos
en S a 200 K no concordasen. De hecho, se trata del mismo tipo de discordancia,
proporcionando e simulador en ambos casos movilidades superiores a las experimental es.

Por otro lado, merece la pena destacar que éste Ultimo método de cdlculo de la movilidad
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ohmica proporciona un resultado en Ge a 77 K proximo a que daban Nguyen et al., que era
discordante con € resultado experimental.

Por dltimo, la vaidez del simulador para Ge parece estar restringida para
concentraciones de impurezas ionizadas menores que 10*° cm. Los resultados tedricos, de
mayor valor que los experimentales para concentraciones por encima de esta cota, parecen
también estar justificados en € caso del Ge por |a sobreestimacion del apantallamiento de

lasimpurezas del formalismo de Brooks y Herring.

2.6.3 Conclusiones

El estudio que se ha realizado ha demostrado que el modelo nhumérico y analitico de la
banda de valencia da lugar a resultados similares, validando € gjuste que se ha realizado.
Ademas, los valores de las magnitudes fisicas que se han obtenido con & simulador usando
uno u otro modelo han estado en genera en acuerdo con los resultados experimentales y
con resultados de otros autores que emplean model os de banda de valencia més compl gjos.

Por ultimo, se ha investigado € calculo de la movilidad éhmica usando € simulador a
traves de tres procedimientos de cdculo diferentes, comentandose las ventgas y
desventajas que hemos encontrado en cada uno de ellos cuando se evalUa esta magnitud
para los huecos en S y Ge en amplios rangos de temperaturas y dopados. Esta
investigacion sugiere que e célculo de la movilidad éhmica tanto por medio de la
simulacion como por medio de experimentos puede proporcionar resultados muy dispares
en funcién de los campos que se empleen en su medida y del método de calculo que se
adopte, especialmente a bajas temperaturas donde la movilidad éhmica ha de calcularse

para campos extremadamente peguefios.
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Capitulo 3

Relaciones EnergiasMomento y Funciones

Envolventes en Pozos Cuanticos

En lo tocante a la ciencia, |a autoridad de un millar no es
superior al humilde razonamiento de una persona.
(Galileo Galilei)

3.1 | ntroduccion

Los efectos cuanticos en e comportamiento fisico de los portadores de los dispositivos
electronicos en los que se investiga en la actuaidad cobran cada vez una mayor relevancia
como consecuencia de |as dimensiones nanomeétricas de las estructuras que |os forman. Por
este motivo, la simulacion de estos dispositivos ha de considerar el estudio de la
cuantizacion de los niveles de energia y la determinacién de las funciones de onda de los
mismos. En funcién de la estructura particular de cada dispositivo, los portadores se
encuentra confinados en una, dos o tres dimensiones. El tratamiento matemético del
problema en particular se debera hacer, por consiguiente, siguiendo e formaismo del
estudio de pozos, hilosy puntos cuanticos, respectivamente.

En particular, los dispositivos basados en la estructura MOS y en estructuras de

superredes son un caso particular de confinamiento en una direccion. El gas de portadores
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en las mismas debe ser estudiado, por tanto, como un sistema bidimensional, y los efectos
cuanticos de este confinamiento son relevantes en la mayoria de los casos [Ando, 1982].
Por este motivo, una gran parte de los trabgos publicados en las Ultimas décadas sobre
estos tipos de dispositivos el ectronicos y hanoestructuras consideran gque es fundamental un
estudio cuantico para avanzar en la comprension del comportamiento de los dispositivos
[Mori, 2004], [Wu, 2003] [Gamiz, 1998] [Low, 2003] [Sano, 2002], [Fischetti, 1993],
[Imanaga, 1991].

Por ello es necesario abordar € problema de la simulacion considerando €l
planteamiento y la resolucion de la ecuacidn de Schrodinger del sistema. Dentro del marco
del Teorema de la Masa Efectiva se han realizado trabajos para resolver la ecuacion de
Schrédinger con distintos grados de complejidad. Con respecto a la banda de valencia cabe
citar el tratamiento del problema llevado a cabo por Luttinger y Kohn [Luttinger, 1955a],
gue consideran en su estudio e acoplamiento de las bandas de huecos pesados, ligeros y
split-off. Por otro lado, Stern [Stern, 1972] plantea € problema desde un punto de vista
mucho més simple. En su trabgjo, Stern formula la ecuacion de Schrodinger de los
portadores basandose en dos aproximaciones: i) la masa del portador es su masa efectiva'y
ii) e potencia a que estan sometidos los portadores es e electrostatico aplicado a la
estructura. Para € caso particular de un gas bidimensional de portadores la ecuacion de
Schrédinger puede simplificarse notablemente a tener en cuenta que la funcion del onda
del portador, d no estar confinado en & plano perpendicular a la direccion de
confinamiento y seguir bajo la accion del potencia periddico de la red, puede ser descrita

con una onda plana en dicho plano cuyo vector de onda se denominara vector de onda
paralelo, kl'l. Seglin d planteamiento de Stern, la componente de la envolvente de la
funcién de onda en la direccién de confinamiento, £(z), ha de satisfacer la siguiente
ecuacion diferencial:

I V@@ =) 3.1)
2m dz

sendo m la masa efectiva del portador, V(z) € potencial electrostético aplicado a la
estructura y ¢, un autovalor de la ecuacion diferencia relacionado con la energia del

portador. La energia total del mismo, E, se obtiene sumando la energia asociada al vector
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Rﬂ acada &,, obteniéndose larelacion E( IZ") . Cada autovalor proporciona una subbanda de

energia, por lo que € resultado fina es una estructura de subbandas cuyo conocimiento es
fundamental para € estudio de la dinamica del portador, y por tanto su evaluacion tiene un
gran interés.

Con respecto a scattering, laenvolvente de lafuncion de onda del portador no es en este
caso una onda plana en las tres direcciones. La interaccion con los fonones de la red, con
las impurezas, con |as rugosidades de las interfaces entre barreras y pozos en la estructura,
y en definitiva, con cada uno de los factores que provocan scattering en la trayectoria del
portador, se debera estudiar teniendo en cuenta la envolvente de la funcion de onda
calculada segun laresol ucion de la ecuaci dn de Schrodinger.

Sin embargo, cuando no hay un valor de masa efectiva determinado, sino que éste puede
variar debido a la no parabolicidad de la banda o0 a su anisotropia, € procedimiento
indicado no proporciona una solucién para estudiar los efectos cuanticos en el
comportamiento del portador. Por ello, es necesario hacer un estudio mas profundo que
considere estas caracteristicas de la banda de unaforma similar ala expuesta.

Con esta motivacion, a comienzo de la década de los ochenta varios autores [Miller,
1984], [Yamada, 1985], [Hiroshima, 1986], [Nelson, 1987] intentaron introducir |os efectos
de la no parabolicidad de la banda de conduccion en la ecuacion de Schrodinger de masa
efectiva. Sin embargo, entre ellos existian discordancias en algunos puntos de sus
planteamientos, como por g emplo en la aplicacion de las condiciones de contorno. Por ello
cada autor obtenia resultados distintos e incluso contradictorios con los de otros. Persson y
Cohen [Persson, 1988] y Ekenberg [Ekenberg, 1989] propusieron nuevas formas de
resolver la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva incorporando la no parabolicidad de
la banda haciendo uso de aproximaciones de cuarto orden de la relacion g(k) en las
cercanias de su fondo. Siguiendo un planteamiento similar, Lopez-Villanueva et al. [LOpez-
Villanueva, 1993] resolvieron sin necesidad de aproximaciones de un cierto orden la
ecuacion de Schrodinger de masa efectiva para un modelo ampliamente usado de la banda
de conduccion [Conwell, 1968]:

ex(l+ae) = th (3.2
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siendo « un parametro usado para modelar e comportamiento no parabdlico de la banda de
conduccion. Los resultados del trabajo de Lopez-Villanueva et al. demuestran que los

estudios en los que se limita hasta cuarto orden la expansion en serie de potencias de la
relacion g(k) son insuficientes, especiamente cuando nos alegjamos del fondo de la

subbanda, donde las soluciones del méodo exacto y la expansion hasta cuarto orden
presentan notabl es diferencias.

Sin embargo, €l modelo de la ecuacion (3.2) tiene un limite de validez de unos 500 meV
para Si, y es posible que para aumentar la precision con la que se describa la banda de
conduccion posiblemente sea necesario emplear parametrizaciones de la banda diferentes.
Y en relacion a objeto de este trabgo, e modelo de banda de valencia que se ha
desarrollado en la misma no ha podido ser parametrizado convenientemente siguiendo una
estructura del tipo (3.2), sino que se ha optado por una parametrizacion del tipo (1.22), por
lo que no fue posible aplicar e procedimiento de Lopez-Villanueva et al. en nuestro
estudio. Por este motivo, en este trabajo se han investigado las bases de los métodos de
Persson y Cohen, Ekenberg y Lopez-Villanueva et al. para obtener un método de resolver
la ecuacion de Schrédinger de masa efectiva para una banda cuya no parabolicidad se
modele de una forma general, y de esta manera podremos aplicarlo a modelo de banda de

valencia expuesto.

3.2  Ecuacion de Schradinger de masa efectiva para
bandas isotropasy no parabdlicas

Abordamos en esta seccion € estudio de la ecuacion de Schrédinger de masa efectiva
siguiendo los pasos de Lopez-Villanueva et al. para una banda isétropa y no parabdlica.
Como se haindicado previamente, para €l estudio de dispositivos de tipo FET y superredes
se admite que existe una direccion a lo largo de la cua hay una estructura de pozos y
barreras que es la responsable de la aparicion de efectos cuanticos, mientras que en el plano
perpendicular a dicha direccion € semiconductor se comporta como un crista

perfectamente periodico. Identificaremos en este estudio esta direccion de confinamiento
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con el ge Z de nuestro sistema de referencia. Por tanto, se puede admitir que las funciones

envolventes de lafuncion de onda del portador pueden escribirse
F(r) =¢(ze™™ (3.3)
siendo £'(z) lafuncion envolvente en la direccion de confinamiento, que ya fue presentada

en la introduccion de este capitulo. Como se puede observar, la estructura anterior para la

funcion envolvente conserva el caracter de onda planaen e plano XY.
Larelacion entre la energiay € momento, £(K), de una banda isétropay no parabdlica
puede escribirse en funcion de k?, y por consiguiente es posible desarrollar ésta en serie de

potencias de k? delaforma siguiente [Gomez-Campos, 2005d]
g(K) = Z b k2" (3.4)
n=0

Lostérminos b, se calculan usando €l teorema de Taylor. Ademas, ya que |as relaciones

£(K) usuales son funciones mateméticas que no presentan singularidades, el desarrollo en
serie de potencias de la ecuacion (3.4) tiene radio de convergencia infinito. Por tanto, la
relacion ¢(k) se puede considerar idéntica a su desarrollo en serie de potencias para
cuaquier valor del vector de onda. El término n=0 se incluye para considerar aguellos
casos en los que larelacion £(K) tomaun valor distinto de cero cuando k = 0, como es €
caso de la banda de huecos split-off. Seglin € Teorema de la Masa Efectiva, € vector de

onda k puede sustituirse por & operador —iV en la ecuacion (3.4), y de esta forma se

obtiene un operador £(-iV)
) 62 n
g(-iv)=>|b, ><(—V”2 —2J (3.5)
n=0 0z

o o°

siendo VHZ = pva +F . Cuando se aplica este operador ala envolvente de lafuncion de
X Yy

onda de la ecuacion (3.3) se obtiene

(-IV)F(r) = {i[bn x (— k2 - 5622] }}F(r) = g(k? k2 = —SZZ)F(r) (36)

n=0
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El nuevo operador &(k’,k; :—aaz) es una funcion del vector de onda paralelo,
z

IZ" = (k,,k,,0) , y como operador diferencial sblo afecta ala componente z de la envolvente
de la funcion de onda, ya que al aplicar e operador £(—iV) sobre una funcion con la
estructura de la ecuacion (3.3) las derivadas en las componentes x e y del operador Vﬁ dela

ecuacion (3.6) pueden sustituirse por € vector de onda paralelo a cuadrado. A partir de

. 0° ..
esta conclusion, se puede encontrar la forma del operador g(kﬂz, K2 = —p) como seindica
z

a continuacion: se desarrolla la relacion ¢(K) en serie de potencias de k* en torno a

2
k, = 0, y seguidamente se sustituye k> — —aa.

Z2
0, &1 de d?
ki =-—5)=Y " ()
g( I z 622) ;II d(kZ)I kZ2=o( dZZ (37)
d(k?) . d(k?) . : )
donde se ha usado que d(k?) =1, siendo d(k?) la primera derivada de k“ con respecto a

k. Para desarrollar la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva de una manera paralelaa
la planteada por los autores que previamente abordaron este problema [Persson, 1988],
[Ekenberg, 1989], [Lépez-Villanueva, 1993] identificamos el operador de la ecuacion (3.7)
con el operador energia cinética. Por tanto escribiremos la ecuacion de Schrodinger de
masa efectiva como [ Gomez-Campos, 2005d)]:

© (_1)I dlg ‘ d2l
E It d(k?)']z, dz?

+V(2)|€(2) = EC(2) (38)

siendo E la energia total de la particulay V(z) el potencia eectrostaico aplicado a la

estructura. Al igua que la ecuacion (3.1), la ecuacion diferencia se plantea Unicamente

parala componente de la funcion envolvente en la direccion de confinamiento, £ (z).

En trabajos anteriores [Lopez-Villanueva, 1993] se definieron dos conceptos Utiles para
la resolucion de la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva: la energia paralela, ¢, que
es el primer término de la sumatoria de la ecuacion (3.8),

g = &(K)

(3.9)

k,=0
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y €l autovaor E,, definido como

E,=E-¢ (3.10)
Respecto a primer concepto, para un portador con un cierto vector de onda, su energia
paradela puede calcularse sencillamente anulando la componente z de dicho vector y
evaluando la relacion &(K) para € vector de onda resultante. Con respecto al segundo
concepto, es € autovalor de la siguiente ecuacion diferencial

© (_1)I dlg ‘ dZIé/(Z)
é I d(Kk?) dz?

+V(2)£(29) =E£(2) (3.11)

kZ=0
Esta ecuacion se obtiene a partir de la ecuacion (3.8), trasladando e primero de los
términos de la sumatoria, la energia paralela, a miembro de la derecha. Se entiende la
utilidad de E, cuando se compara la anterior ecuacion con la ecuacion (3.1), puesto que se
alcanza una forma para la ecuacion de Schrédinger semejante en cierta manera a los
planteamientos originales de Stern [Stern, 1972], y por tanto es posible establecer la
comparacion entre los resultados. Una de estas comparaciones da lugar a un hecho que
merece la pena ser destacado por su importancia en e estudio de la ecuacion de
Schrédinger de masa efectiva con no parabolicidad: mientras que una banda parabdlica da
lugar a una ecuacion de Schrodinger cuyos autovalores &, son constantes, la introduccion
de la no parabolicidad en la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva da como resultado

un conjunto de autovalores E, dependientes del valor del vector de onda paralelo, E, (k) .

Por eso, € estudio de la ecuacion de Schrédinger incorporando la no parabolicidad es més

complejo, ya que para cadavalor de k, hay que resolver la ecuacion (3.11).

3.3  Aproximacion del potencial de pasos constantes

La resolucién analitica de la ecuacion diferencia (3.11) para un cierto potencial general

V(2) puede ser una tarea préacticamente imposible. Por este motivo, €l procedimiento que

se empleara para resolverla se basa en la aproximacion del potencial de pasos constantes.

Dicha aproximacion consiste en discretizar €l potencia en intervalos, asignandole a cada
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uno de €ellos un valor constante V. De esta forma € proceso para resolver la ecuacion
diferencia (3.11) se simplifica, ya que se puede proponer en cada uno de estos intervalos la
siguiente formaparalafuncion £(z) [Gomez-Campos, 2005d]

£(2) = Ae*” +Be™*, para E, >V (3.12)

$(2) = A" + Be ", para E, <V (3.13)
siendo A y B dos constantes que se encontraran a partir de las condiciones de contorno que
se determinaran con detalle mas adelante, y k, y «, son, en principio, parametros de la
funcidn que se calcularan como se vera a continuacion. En lo sucesivo llamaremos pozos a
aquellos intervalos en los que E, >V y barreras a aguellos intervalos donde E, <V . El
método de calculo consistira en suponer un valor de E, y resolver la ecuacion diferencial

usando la aproximacion del potencia de pasos constantes una vez que se haya prefijado el
vector de onda paradéeo para e que vamos a resolver la ecuacion de Schrodinger. En

funcion del nimero de nodos de la funcion £(z) se estimard s € nuevo valor que se
proponga para E, ha de ser mayor o menor que e anterior, o S por € contrario puede ser

aceptado como resultado final si se encuentra dentro de unos margenes de tolerancia que se
establezcan.

3.3.1 Solucion en los pozos E, >V

Cuando se usalaformade lafuncion £(z) indicada en laecuacion (3.12) en la ecuacion
(3.11) para un intervalo de potencial constante V tal que E, >V seobtiene

o k2| dlg
|Z=1: I! d(kz)l kZ=0

-E,-V, E,>V (3.14)

La sumatoriadel miembro de laizquierda es el desarrollo de larelacion £(K) en serie de

Taylor en la variable k? en torno a k, =0 a que se la ha restado € primero de los

términos, la energia paralela. De esta forma esta identificacion nos conduce a siguiente
resultado
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e(ki +kI+k;)=E, -V +¢ (3.15)

La aplicacion de estaigualdad aunarelacion [ (If) en particular proporciona el valor de k,

del intervalo.

3.3.2 Solucion en lasbarreras E, <V

Para € caso de las barreras se andizardn dos procedimientos distintos. El primero de
ellos, que llamaremos procedimiento directo, se basa en la obtencion del valor de «x, dela
funcién envolvente igual a como se ha indicado para el caso de los pozos. El segundo de
ellos consiste en suponer como vélida una aproximacion de relacion [ (Ié) parabdlicaen las

barreras, y la denominaremos aproximacion de parabolicidad en las barreras. A

continuacion se desarrollan ambas y se exponen sus ventgjas e inconvenientes

Procedimiento directo

Para obtener x, en cada intervalo, introducimos la funcion 0 (z) con la forma de la

ecuacion (3.13) en la ecuacion (3.11), obteniéndose la siguiente relacion

® (_1)IK22| d|g ‘
=E,-V, E,<V 3.16
2 d(k?)' oo (19

La sumatoriadel miembro de laizquierdaes el desarrollo delarelacion 0 (k) en serie de
Taylor entorno a k, = 0 menos laenergiaparaela, evaluado en k=1 2. Por lo tanto

ek + kj ~-x2)=E,-V +g (3.17)

Este resultado se ha obtenido directamente, como en e caso de los pozos, sin necesidad de

introducir ninguna aproximacion adicional. No obstante, en los casos en los que se cumple

que E, -V +0, <0, como por gjemplo cerca del fondo de las subbandas, donde ¢, =0, la

relacion anterior implicaria evaluar la relacion (k) dentro del gap, donde habitualmente

|os model os de banda no estan definidos.
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Aproximacion de parabolicidad en las barreras

Otra alternativa para resolver la ecuacion diferencial en aquellos intervalos en los que
E, <V es despreciar la no parabolicidad de la banda y usar una banda parabdlica en la
ecuacion diferencial. Esta podria ser, en principio, una alternativa Gtil para resolver la
ecuacion de Schrodinger de masa efectiva cuando no se conoce larelacion (K) en € gap,
aunque, adiferenciadel procedimiento directo, no seriala solucion exacta del problema. De
esta forma, los efectos de la no parabolicidad de la banda se incorporarian en la ecuacién de
Schrédinger en losinterval os de pozos [ Gomez-Campos, 2005d].
Dentro de esta aproximacion, la ecuacion diferencial es
~ n® d1 (2
2m  dz’

Introduciendo laforma de lafuncién envolvente de la ecuacion (3.13) se obtiene

+V (20 (2) =EJ (2 (3.18)

_2m
=

DZ

z

v -E,) (3.19)

Una primera aproximacion que se puede llevar a cabo consiste en tomar como vaor de

masa efectiva m” e valor en el fondo de la banda.

34 Condiciones de contorno

Unavez que se hadeterminado los valores de k, (en el caso delospozos) odel , (ene

caso de las barreras) para cada uno de los intervalos de la discretizacion del potencid,
gqueda por calcular los valores de las constantes A y B en cada intervalo para que las
funciones envolventes de las ecuaciones (3.12) y (3.13) estén determinadas. Como se
indicd anteriormente, dichas constantes se obtendran a partir de la imposicion de las
condiciones de contorno de la funcion envolvente.

Durante las Ultimas décadas muchos autores han tratado el problema de las condiciones
de contorno para las funciones envolventes cuando se trabaja dentro de las aproximaciones
del Teorema de la Masa Efectiva, sin llegar a ninguna conclusion determinante [Foreman,

1998]. Sin embargo, por su simplicidad y su utilidad en la descripcion de los fenOmenos
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fisicos, la mayoria de los trabgjos sobre este tema admiten como vdidas las siguientes
condiciones de contorno: i) continuidad de la funcion envolvente y ii) continuidad de la
corriente de densidad de probabilidad.

Mientras que la imposicién de continuidad en la funcién envolvente es trivial, para
imponer la segunda condicion de contorno es necesario hacer un estudio previo. Teniendo
en cuenta que la relacion existente entre la derivada de la componente z de la corriente de
densidad de probabilidad y €l hamiltoniano del problema[Lépez-Villanueva, 1993] es

‘1"22 - IEIIJ “(QHI (2) -0 (H " (2)] (3.20)
se puede calcular la funcién de corriente de densidad de probabilidad para pozos y barreras

como se detallara a continuacion.

3.4.1Corriente de densidad de probabilidad en los

pozos (g, >V)

Combinando larelacion (3.20) con e hamiltoniano de la ecuacion (3.8) se obtiene

d, i&B(-D" do dz'n (z) d”n (z)nﬂ
S D 3.21
dz h%ﬁ It d(k?)' ool @ "2 B (321)
Usando larelacién
d2'|] z d?n "(z) do2t er z) d?" 1 (2)0
1@ @ = Gy o TP T 622)
encontramos la expresion que permite cacular la corriente de densidad de probabilidad
i &B(D" do 21 dD (z)dz'rlu(z)ﬁ
= — 1
Iz hlzlﬁ I d(k?) e 2 Y dz? | (3:23)

A continuacién se introduce la funcion 0 (z) del pozo, ecuacion (3.12), teniendo en cuenta

gue se satisfacen las siguientes relaciones
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E - drz r(z)ddijr_(lz) (D' (k)1 " (2) dl (z)

0 4T (2 d7 1 (2 & (z) (3.24)
Oy impar 0 = (D" (k)" (2)

H dz  dz?"

La sumatoria sobre r de la ecuacion (3.23) tiene | términos pares y | términos impares.

Por consiguiente, a partir de las ecuaciones (3.23) y (3.24) se obtiene

Pl Ik dn |

@ (2)
LIRS iy

@ (Z)E (3.25)

HU() -0 (2

k2
El primer término entre corchetes se corresponde con la expansion en serie de potencias
delaprimeraderivadade larelacion 0 (If) con respecto a k* entornoa k, =0, y por tanto

la anterior ecuacién puede escribirse de forma mas sencilla como sigue

i a
jz=—|— d]2 IJ ()dIJ(z) do (z)
hd(k )k3+k§+k2 D

-1 (2) (3.26)

En esta expresion, e subindice de la derivada indica el valor de k® en e que debe ser
evduada. Este resultado estd4 en acuerdo con las conclusiones obtenidas por Nag [Nag,
1991].

3.4.2Corriente de densidad de probabilidad en las

barreras (g, <Vv)

Procedimiento directo

Introduciendo las funciones envolventes en la barrera de la ecuacién (3.13) en la
ecuacion (3.23) y razonando del mismo modo que para € caso de los pozos se encuentra

que
(02" do | dl (z) d (z)ﬁ (327)

_ife
I Elzl L dK?)

-0 (2

H (2

k2
Por tanto, la componente z de la corriente de densidad de probabilidad se corresponde con

la siguiente expresion
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. i @ (z)
T NG
hd(K?)) s

-0 (2 @ (Z)E (3.28)

Igual mente que en € caso de los pozos, € subindice de laderivadaindica el valor de k?
en el gue debe ser evaluada. Apréciese que la diferencia entre la corriente de densidad de

probabilidad en los pozos y las barreras reside en este aspecto del calculo.

Aproximacion de parabolicidad en las barreras

Finalmente investigamos la corriente de densidad de probabilidad en las barreras
suponiendo una relacion D(If) parabdlica. En este caso € caculo de la corriente de
densidad de probabilidad es directo

jz__2|hI]D ()d[I(z) D()dI] (Z)B
I

(3.29)

3.4.3 Conclusion

En resumen, € procedimiento descrito sigue los siguientes pasos: i) inicialmente se

impone € vector de onda paralelo, Ié” =(k,,k,,0), parad que se quiere estimar la energia

%o Ky
del portador, ii) se propone un valor de E,, iii) se calculan los valores de k, y 0 , para
pozos (ecuacion (3.15)) y barreras (ecuacion (3.17) o (3.19)) respectivamente, iv) se
calculan los valores de A y B para cada intervalo imponiendo las condiciones de contorno y
v) viendo e nimero de nodos de la funcion envolvente I (z) se estima un nuevo vaor de
E, 0 seaceptad resultado como solucion de la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva

El método desarrollado hasta el momento ha sido comparado con € de Lopez-
Villanueva et al. [Lopez-Villanueva, 1993], y se ha comprobado que éste Ultimo constituye
un caso particular del expuesto en este trabajo.

Para clarificar como se ha de aplicar el método expuesto, en las siguientes secciones o
usaremos para resolver la cuantizacion de la energia en las bandas de valenciade S y Ge

€n nanoestructuras.
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3.5 Cuantizacion de la energia en las bandas de

valenciade S y Ge

El método desarrollado hasta este punto en este capitulo se ha orientado a bandas
isotropas y no parabdlicas. Ya que e modelo de banda de valencia descrito en este trabajo
incluye la descripcion de la anisotropia de la banda, la aplicacion del método de resolucion
de la ecuacion de Schrédinger de masa efectiva no es aplicable directamente al mismo. Sin
embargo, podemos adaptar el modelo de banda de forma que mantenga el mismo perfil de
no parabolicidad, pero desprecie los efectos de la anisotropia usando para €llo una masa
efectiva promedio, ecuaciones (2.40) y (2.41). Tras efectuar esta aproximacion, el modelo
de banda de vaencia d que se aplica e método de resolucion de la ecuacion de

Schrodinger de masa efectiva en este apartado es € siguiente

r 2,2
DH(k)=2k 0,00 =0
m,
r h2k2
0.0 =5 0,00 =0 (3.30)
r 2,2
Ds(k)zgk 040)+0 o0 =0
m,

3.5.1 Célculo delaenergia paralela

Puesto que la incorporacion de los efectos debidos a la no parabolicidad de |la banda en
la ecuacion de Schrodinger tienen como consecuencia la dependencia del autovalor E, con
el vector de onda paraelo, €l primer paso para emprender la resolucion del problema es
especificar € valor de Ié” = (k,,k,,0) para e que se quiere resolver. Seguidamente,
atendiendo a su definicion en la ecuacion (3.9) se calcula el valor de la energia pardela ¢,

dado por las siguientes relaciones:
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D 2
[ h (kx2 +k?) ;Huecospesadosy ligeros
0@, 2m Y
I H.L
0, -0

h? .
= k? +k?) : Huecossplit - off
1@,) " 2m (ki +ky) S4

SO

(3.31)

A continuacion se propone un valor de E, parala ecuacion diferencial. Conociendo Ié”,
g, Y E, sepuedecacular k, (00 ,) en cadaintervalo.

3.5.2 Vector deonda en cada intervalo

k, en los pozos

En aguellosintervalos donde E, >V €l valor de k, se obtiene de lafuncion envolvente,

ecuacion (3.12), a partir de la relacion (3.15), la cua indica que la energia en la relacién

D(Ié) debe hacerse igua a E, -V +0,. Efectuando esa operacion y despgjando k, se
obtiene [ Gimez-Campos, 2005d]

, 2m, 0 E,-V+0, o, 1O _
Ky =" - 0 ;Huecospesadosy ligeros
h ﬂDH,L(Ez _V+D||) DH,L(D”)E

k2:2mSODEZ_V+D"_DSO 0

z

1 0 ol
0

(3.32)
D —
h? ROG(E, -V +0,) 00,7

; Huecossplit - of f

0,en lasbarreras

Procedimiento directo

S se elige para el célculo & procedimiento directo, se determina el parametro [ , de las

funciones (3.13) para aquellosintervalos donde E, <V apartir de (3.17) [Gomez-Campos,
2005d]
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om. 0 0 E,-V+0, 10
b o z I ; Huecospesadosy ligeros
h DDH,L(DH) 0. (E, _V+DII)U

om 00, -0, E,-V+0,-0 0 _
e e I~ :Huecossplit - off
h DDS(D") DS(EZ —V +|]”)|]

2

; =

(3.33)

z =

Como seindico en la seccion 3.3.2, € procedimiento directo puede presentar problemas

cuando E, -V +0 <0, yaque en ese caso las funciones no estan definidas. No obstante,

un vaor suficientemente ato de 0, evita este inconveniente, permitiendo aplicar el

procedimiento directo para evaluar las regiones de atas energias de las subbandas. En la
seccién siguiente aprovecharemos este hecho para comparar 1os dos métodos de resolucién

de la ecuacion de Schrodinger en las barreras planteados en este trabgjo.

Aproximacion de parabolicidad en las barreras
., L s .
La aproximacion de una relacion 0(k) parabdlica en las barreras proporciona

trivialmente € siguiente resultado [ Gomez-Campos, 2005d]

2m
07- }“1;’3“’ V-E,) (3.34)

3.5.3 Condiciones de contorno

La primera condicion de contorno que impondremos es la continuidad de la funcién
envolvente. La segunda sera la continuidad de la corriente de densidad de probabilidad j.
En las secciones previas hemos desarrollado |as expresiones de |la corriente de densidad de

probabilidad paralos pozosy las barreras. Una caracteristica comun a todas las expresiones
de la corriente de la probabilidad es |a aparicion de la primera derivada de larelacion 0 (I?)
con respecto a k. Para el modelo de banda de valencia de la ecuacion (3.30) esta derivada
es [Gomez-Campos, 2005d]

dn :h_z 1
d(k?) 2m. o@) @)

(3.35)
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Esta relacion es general para todos los tipos de huecos, usandose en cada caso las

funciones I y 0 correspondientes.

Es posible ssimplificar el estudio de la continuidad de j, teniendo en cuenta las siguientes
propiedades. i) en la expresion de j, en las ecuaciones (3.26), (3.28) y (3.29) aparece €l

@ (2)

término 0 " (2)
dz

y su complejo conjugado; por tanto, si €l primero de los términos es

continuo, lo serd también & segundo y ii) puesto que la funcién 1 *(z) es continua por la

primera condicion de contorno, € estudio de la continuidad de 0 " (2) d (2 es equivalente
z
a estudio de la continuidad de dndiz) De esta forma la continuidad en la corriente de

densidad de probabilidad equivale a imponer la continuidad de otras funciones mas

sencillas de manipular mateméti camente que se indican en las secciones siguientes.

Pozos

Combinando las ecuaciones (3.15), (3.26) y (3.35), y teniendo en cuenta las propiedades
i) y ii) anteriormente indicadas, se puede garantizar la continuidad de la corriente de
densidad de probabilidad si la siguiente funcion es continua:

1 1 a
My Lo \/D H,L,so(Ez -V +D||)D H,L,so(Ez -V +D||) dz

(3.36)

Barreras

Procedimiento directo
Combinando las ecuaciones (3.17), (3.28) y (3.35) se concluye que para garantizar la

continuidad de la corriente de densidad de probabilidad en las barreras es también necesario

hacer que la funcion de la ecuacion (3.36) sea continua

Aproximacion de parabolicidad en lasbarreras
Cuando se usa la aproximacion de banda parabdlica en las barreras, la funcién sobre la

gue ha de imponerse la continuidad es
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1 4
My Le 02

Aplicando las condiciones de contorno gque se han detallado anteriormente es posible

(3.37)

determinar la funcién envolvente 0(2) solucion de la ecuacion de Schrédinger de masa
efectiva para € potencial en cuestion V(z) . Findmente se aceptara € valor supuesto de E,

observando &l nimero de nodos de la funcién envolvente.

3.5.4 Resultados

En esta seccion se realiza un estudio sobre la resolucion de la ecuacion de Schrodinger
en estructuras hechas de Si y Ge, usando para ello la aproximacion isotropa de la banda de
valencia, ecuacion (3.30). Podremos examinar asi las consecuencias de tener en cuenta la
no parabolicidad en la cuantizacion de los niveles de energia para | os huecos en estructuras
fabricadas con estos semiconductores.

En primer lugar investigamos la importancia de la no parabolicidad a la hora de
determinar la energia de los fondos de las subbandas. Para elo establecemos
comparaciones entre los resultados que se obtienen en pozos infinitos de Si a través de
aproximaciones parabdlicas que usan €l valor de masa efectiva del cristal en el fondo de la

banda, y aquellos que se obtienen por medio del procedimiento descrito en este trabgo. En

la Figura 3.1 se muestran las diferencias En’parab(lé|| =0) - Em,parab(lé|| =0) para las cuatro

subbandas de menor energia de huecos pesados y las tres subbandas de menor energia de
ligeros y split-off. Tanto para los huecos pesados como para los ligeros estas diferencias
son siempre positivas debido a mayor valor de la masa efectiva a grandes energias que a
bajas. Se observa e comportamiento opuesto para las subbandas derivadas de |a banda de
split-off, ya que este tipo de huecos tiene mayor masa efectiva cerca del fondo de la banda,
disminuyendo conforme aumenta la energia. Merece la pena destacar € hecho de que los
efectos de la no parabolicidad en la cuantizacion de la energia son importantes en todas las
subbandas cuando la anchura del pozo es menor de 10 nm. Estos efectos son mas
importantes en las subbandas mas altas, puesto que la no parabolicidad provoca cambios
notables en el valor de la masa efectiva con respecto a su valor en e fondo de la banda
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Ademas, cuando se calcula la subbanda completa, esto es, la relacion En(lf”) , surgen

grandes diferencias entre los resultados obtenidos para modelos de banda parabdlica y no
parabdlica, siendo estas diferencias mucho méas acusadas que cuando se establece la
comparacion unicamente paralos fondos de las subbandas. Por tanto, la consideracion de la
no parabolicidad resulta esencial para poder determinar adecuadamente cada una de las
subbandas.

En la Figura 3.2 se muestran las relaciones En(lé") para un conjunto de subbandas en dos

pozos infinitos de anchuras 7 y 15 nm respectivamente. Puesto que e modelo que se ha
empleado para hacer el calculo era una aproximacion isotropa de la banda, los perfiles de
las bandas representados frente a modulo del vector de onda paralelo seran los mismos
paratodas las direcciones del plano XY. Se aprecia que, cuando € vector de onda paralelo
aumenta, los efectos de la no parabolicidad se hacen més importantes incluso en las
subbandas més bgjas, siendo estos efectos apreciables también para pozos de anchuras
mayores de 10 nm.

Hasta e momento se ha readlizado un estudio de los autovalores de la ecuacion de
Schrodinger de masa efectiva para potenciales constantes. Este tipo de potenciales dan

como resultado autovalores E, que siempre son mayores que € valor del potencial dentro

del pozo. Pero cuando el potencial no es constante, como ocurre cuando existen campos
eléctricos o heterostructuras, cabe la posibilidad de que existan zonas de barrera, regiones

del espacio donde los autovalores E, son menores que e potencial. En este capitulo se ha

discutido sobre dos maneras distintas de tratar estas situaciones al resolver la ecuacion de
Schrédinger de masa efectiva, a saber, € méodo directo y la aproximacion de
parabolicidad en las barreras. A continuacion se llevaa cabo un estudio més profundo sobre
estas técnicas, aplicandolas a casos particulares. Se intenta determinar con el mismo en qué
medida la aproximacion de parabolicidad en las barreras proporciona resultados similares a
los obtenidos por medio del método directo. Si ambas técnicas proporcionan resultados
semejantes, la aproximacion de parabolicidad en las barreras estaria justificada a menos en
las regiones donde ambos métodos proporcionan soluciones, y se podria admitir que sus
soluciones son una buena aproximacion en aguellos casos en los que el método directo no
es aplicable.
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Figura 3.2: Dependencia de la energiatotal E con € vector de onda paraelo para dos pozos infinitos hechos
de Si de espesores 7 nm (&) y 15 nm (b), obtenida usando la aproximacién de parabolicidad (P) y no
parabdlica (NP). Las figuras muestran las cuatro subbandas de menor energia de los huecos pesados (HH), las
dos subbandas de menor energia de huecos ligeros (LH) y la subbanda de menor energia de los huecos split-
off (SH). El significado de las lineas y de los simbolos es € mismo en ambas figuras, y por claridad éstos se
indican Unicamente en la Figura 3.2(b).

Con la idea de comparar ambos métodos se ha estudiado la solucién de la ecuacion de
Schrédinger de masa efectiva en una estructura artificial consistente en un pozo finito de 10
nm de anchura 'y 100 meV de profundidad en el seno de un semiconductor de idénticas
caracteristicas a las del pozo, pero con € fondo de la banda desplazado. Las subbandas de
menor energia de dicha estructura tendran regiones de barrera, y por tanto permitiran
establecer las comparaciones necesarias. Este estudio se hareaizado para estructuras de Si
y de Ge. En la Figura 3.3 se muestran un conjunto de las subbandas de menor energia. La
Figura 3.3(a) muestra los resultados obtenidos en Si, mientras que en la Figura 3.3(b) se ha

representado |os resultados obtenidos para el Ge. En lo concerniente alas barreras, la
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aproximacion de parabolicidad siempre proporciona una solucién, mientras que el
procedimiento directo tiene la limitacion de que, para ser aplicable, E, -V +0, ha de ser
mayor o igua que cero. Por tanto, se pudo usar € procedimiento directo para evaluar solo
una parte de las subbandas, en particular para aguellos vectores de onda cuya energia
paralela es lo suficientemente grande para satisfacer E, -V +0, > 0. Los datos muestran
gue las partes de las subbandas que pudieron calcularse por medio del procedimiento

directo son semeantes a los resultados que nos proporciond la aproximacion de

parabolicidad en las barreras. Por lo tanto, como se sugirié en la seccién 3.3.2, las
relaciones En(lé") obtenidas usando e procedimiento directo y la aproximacion de
parabolicidad en las barreras son similares, a contrario de lo que sucede en los pozos,
donde los efectos de la no parabolicidad marcan fuertemente el comportamiento de las
mismas. Por esta razén, en cuanto al calculo de las relaciones En(lé”) de las subbandas en

nanoestructuras de Si 0 Ge, la aproximacion de parabolicidad en las barreras podria ser una

aternativa adecuada, con la principal ventgade que siempre es aplicable.

3.6 Funciones envolventes

La ecuacion de Schrodinger de masa efectiva (3.8) es una ecuacion de valores propios.
Para cada vector de onda paralelo la ecuacion de Schrédinger proporciona una energia
propia, En(ﬁ") , Y unafuncién propia, 0 (z) . Como ya se ha mostrado, |as energias propias
obtenidas usando un modelo parabdlico en las barreras estén en acuerdo con las obtenidas
usando € modelo exacto desarrollado en este trabajo en aguellos casos en los que ambos
procedimientos son aplicables. No obstante, esta comparacion no se ha efectuado para las
funciones propias obtenidas y , por consiguiente, es necesario efectuar un estudio sobre la
idoneidad de las mismas como solucion de la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva.
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Para comenzar este estudio se observo el comportamiento de las funciones envolventes
obtenidas por medio de la aproximacion de parabolicidad en las barreras en pozos

triangulares infinitos de Si de 10 nm de anchura, y se encontré que éstas cambiaban

apreci ablemente entre el fondo de la subbanda (k; = 0) y un cierto valor del vector de onda

paraelo, a partir de cua las funciones envolventes permanecian invariables [GOmez-
Campos, 2005€][Gomez-Campos, 2005f]. En la Figura 3.4 se han representado las

funciones envolventes de las subbandas de menor energia de huecos pesadosy ligerosen Si
para |os vectores de onda paralelos k, =0, k; =10" cm™y k; =2.5x10" cm™ obtenidas a
partir de la aproximacion de parabolicidad en las barreras. Las funciones envolventes de

k=0 Yy K =10’ cm™ presentan importantes diferencias, mientras que las funciones

envolventesde k, =10" cm™y k; = 2.5x10” cm™ son précticamente idénticas.
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Figura 3.4: Funciones envolventes de |las subbandas de menor energia de huecos pesados y ligeros en un pozo
infinito de Si de 10 nm de espesor obtenidas usando € procedimiento directo (NP) y la aproximacion de
parabolicidad en las barreras (P) con un campo eléctrico aplicado de 50 kV/cm. La primera curva se
corresponde con k= 2.5x10" cm™, mientras que |as otras curvas se calcularon para tres valores diferentes del
vector de onda paralelo.
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Para comprobar la idoneidad de la solucién proporcionada por la aproximacion de
parabolicidad en las barreras es necesario comparar las funciones envolventes con las
obtenidas a traves del procedimiento directo. No obstante, tan sélo para € Ultimo de los
valores del vector de onda paralelo se satisfacen la condiciones necesarias para poder

aplicar dicho procedimiento. Asi, calculamos la funcién envolvente obtenida a partir de la
aplicacion del metodo directo para este caso, k; = 2.5x10" cm™, y la representamos junto

con las anteriores en la Figura 3.4. Se puede apreciar que entre la funcion envolvente
evauada por e procedimiento directo y la evaluada usando la aproximacion de
parabolicidad en las barreras existen discrepancias notables, especia mente para el caso de

los huecos ligeros. Esta primera observacion es un indicio de que la aproximacion de
parabolicidad en las barreras, aunque suministrarelaciones En(lén) similares alas obtenidas

por e método directo, puede estar suministrando funciones envolventes diferentes de las
gue proporcionaria éste.

Siguiendo € estudio, intentamos determinar la causa que hace que las funciones
envolventes obtenidas por |a aproximacién de parabolicidad en las barreras cambien con el
vector de onda paralelo desde e fondo de la subbanda hasta un cierto punto, y luego
permanezcan practicamente invariables. Para ello calculamos € valor de E, obtenido al
resolver la ecuacion (3.11) en los mismos casos representados en la Figura 3.4 en € rango
de vectores de onda paralelos [0, 2.5x10° cm™] usando la aproximacién de parabolicidad
en las barreras, y lo representamos en la Figura 3.5. En esta misma figura se indican los
valores del vector de onda paralelo para los que se cacularon las funciones envolventes de
laFigura3.4.

Los resultados obtenidos sugieren la existencia de una relacion entre las variaciones de

E. y las variaciones de la funcion envolvente con k. Al igual que éstas Ultimas, E; también

varia entre e fondo de las subbandas y un cierto valor del vector de onda paraelo,
permaneciendo invariable para valores mayores. De hecho, las funciones envolventes que
difieren entre si poseen distintos valores de E,, mientras que las que son précticamente
iguales se encuentran en la zona donde E, permanece constante [GOmez-Campos,
2005€][ Gomez-Campos, 2005f].
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Figura 3.5: E, para las subbandas de menor energia de huecos pesados y ligeros en las mismas condiciones
que en la Figura 3.4. Los puntos indican los valores de k; correspondientes a las funciones envolventes
repesentadas en laFigura 3.4.

A continuacién se intentd determinar si este comportamiento se produce también en las
funciones envolventes que suministra el procedimiento directo. Necesitamos para ello un
perfil de potencia e ectrostético que proporcione una subbanda que verifique una serie de
condiciones:

- Debe tener una region espacial donde E, <V (barrera) paratodo valor de k. Si esta

condicion no se verificase no existiria ninguna region de barrera, y por tanto € estudio
careceriadeinteres.

- Su fondo debe estar cerca dd maximo valor del potencial, de manera que

E,(k, =0) =V,

e » S€Ndo Vel maximo valor del potencial electrostético V (z) .

Un potencia que verifica ambas condiciones es un pozo infinito de tipo triangular de 10
nm de anchura con un campo eléctrico aplicado de 45 kV/cm, y por lo tanto e valor
maximo del potencial es de 45 meV. Al resolver la ecuacion de Schrodinger se estimo que

la subbanda de menor energia de los huecos ligeros de Si tiene su fondo en torno a 3 meV
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Figura 3.6: Funciones envolventes para la subbanda de menor energia de huecos ligeros en un pozo infinito
con un campo el éctrico uniforme aplicado de 45 kV/cm evaluadas por medio del procedimiento directo.

por debgjo de V__ , reuniendo las condiciones necesarias para llevar a cabo e estudio de

max !
|as funciones envolventes.
A continuacion cal culamos las funciones envolventes en tres va ores distintos del vector

de onda paralelo, asaber, k; = 2x10° cm™, k, =10" cm™y k, = 2.5x10” cm™. El primero
de los tres valores es el més bajo del vector de onda paraelo para el que se pudo aplicar €l
procedimiento directo sin problemas. Las tres funciones envolventes se representan en la
Figura 3.6.

La figura muestra tres funciones envolventes préacticamente idénticas a pesar de sus

distintos valores de k,, a contrario de lo que se observo cuando se aplico la aproximacion

I
de parabolicidad en las barreras. Seguidamente estimamos €l valor de E, alo largo de la

subbanday |o representamos en la Figura 3.7.

Los puntos sefidan los valores del vector de onda paralelo para los que se calculé la

funcion envolvente correspondiente. Se observa una fuerte variacion de la funcion E, alo
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Figura 3.7: E, parala subbanda de menor energia de huecos ligeros en las mismas condiciones que en € caso
de la Figura 3.6. Los puntos indican los valores de k; donde se calcularon las funciones envolventes de la
Figura 3.6.

largo de la subbanda, y |a tendencia decreciente de la misma garantiza que la condicion i)
previamente resefiada siempre se verificara

Por consiguiente, € estudio redlizado indica que las funciones envolventes
proporcionadas por el procedimiento directo no cambian alo largo de la subbanda a pesar
de que E, lo haga. De esta forma, |as variaciones observadas en las funciones envolventes
obtenidas por la aproximacion de parabolicidad en las barreras son un efecto espurio del
método de resolucion y, por tanto, no han de ser tenidas en cuenta. Ademas, una conclusion
importante de este estudio es que las funciones envolventes son précticamente
independientes del vector de onda paraelo. Por tanto, una aternativa adecuada para €
célculo de las funciones envolventes podria ser a través de la determinacion de éstas por

medio del procedimiento directo para un k; lo suficientemente grande que permita la

aplicacion del mismo, y usar la funcién obtenida como funcién envolvente para toda la

subbanda [ Gomez-Campos, 2005€][ Gomez-Campos, 2005f].
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3.7  Ecuacion de Schradinger de masa efectiva para

bandas anisotropasy no parabdlicas

En los apartados anteriores hemos desarrollado la resolucion de la ecuacion de
Schrédinger de masa efectiva para una banda isétropa con un perfil de no parabolicidad
general. Siguiendo una linea de razonamiento similar podriamos incorporar la anisotropia
de labanda a la ecuacién de Schrodinger y de esta manera estudiar 10s efectos de la misma
en la cuantizacion de la energia y las funciones envolventes en nanoestructuras. En este
sentido, € trabgjo de Lopez-Villanueva et al. [LOpez-Villanueva, 1993] incorpora en €l
desarrollo la anisotropia elipsoidal de la banda de conduccién para aguellos casos en los €
confinamiento sea en una direccion en la que haya simetria de las superficies
equienergéticas, a saber, las direcciones longitudinales y transversales de | os elipsoides.

No obstante, |a anisotropia de la banda de valencia es mucho mas compleja que la de la
banda de conduccion, y aunque en € transcurso de esta investigacion se ha intentado
incorporar |os efectos de la anisotropia en la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva, esta
tarea esta alin en desarrollo. Por €llo, la linea de investigacion se centrara en e futuro en
este aspecto apoyandose en este trabgjo.

Como una primera aproximacion, en este apartado describiremos un método simple para
incorporar los efectos de la variacion de la masa efectiva con la direccion en las bandas de
huecos pesados y ligeros en la ecuacion de Schrédinger de masa efectiva. Dicho método ha
sido empleado anteriormente por varios autores [Hu, 1996], [Venugopal, 2003] para €
estudio de bandas anisotropas y parabdlicas.

Para comenzar, definamos la funcion angular de masa efectiva m(@ ,0 ), que para el caso

de los huecos pesados y ligeros es, respectivamente,

_ M,

m,@0.0)= AL g0 )] (3.38)
_ m,

m, ( ’D)_A[1+g([] D] (3.39)
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Estas funciones contienen la informacién de la anisotropia, y por tanto son fundamentales

en este estudio. Laidea sobre la que se sustenta el método que se expone en esta seccién es
lasustitucion delarelacion o (Ié) de la banda por |a siguiente aproximacion:

0(K) = 200 ) (3.40)

T hzl]k”2 k20
LA
2gm  m,q

siendo m, el valor de m( ,0) en ladireccion de confinamientoy m, € promedio angular

de la masa efectiva en torno a méximo de la banda de valencia en € plano perpendicular a

la direccion de confinamiento.
1 ar
0 — ( m@,0)d 341
mo - [ mo o) (3.41)

siendo 0 lacoordenada angular del sistema de referencia de coordenadas polares en dicho
plano. Este Ultimo concepto es similar a m; usado por Venugopa et al. [Venugopal,

2003]. Con este modelo, se calculala energia paralela como

h’k/
0y = ': 0@, (3.42)

2m
La obtencion de k, en los intervalo de pozo se obtiene a partir de la ecuacion (3.15), y

para este modelo proporcionalaigualdad

E,+0, -V
TR 343
h* 0,,.(E,+0,-V) m

Por otro lado, en las barreras se usa la aproximacion de parabolicidad, de formaquel ,
en cadaintervalo se calculaa partir de

Zh”} v -E,) (3.44)

02=

Para calcular los coeficientes de las funciones 0 (z) de las ecuaciones (3.12) y (3.13) se

impone la continuidad de las mismas y de la corriente de densidad de probabilidad. La
imposicién de continuidad de las funciones es una cuestion trivial. Sin embargo, |a segunda
condicion requiere una elaboracion semejante a la realizada en el caso isétropo para
simplificar €l calculo. Por eso, se buscaron unas funciones que garantizan la continuidad de
la corriente de densidad de probabilidad s ellas son continuas, de igual manera a como se
obtuvieron las ecuaciones (3.36) y (3.37). Partiendo de las ecuaciones (3.26) y (3.29) se

128



encuentran tales funciones. En la aproximacion gque se ha presentado paratener en cuentala

anisotropia de la banda de valencia, la derivada @ es

d(k?)
01 110 1
o+ — ’EZ >V
pm, Mg +/0 (E-V)I (E-V) (3.45)
1 E, <V
m

Z

Y por tanto las funciones que han de ser continuas son las siguientes

01 10 1 d

—+— — E, >V

m, "m0 (E-V) (E-V) dz (3.46)
iﬁ E, <V

m, dz

A partir de este método es posible estudiar la cuantizacion de la energia y las funciones de
onda de gases bidimensionales de huecos en estructuras hechas de Si y Ge con una
direccién de confinamiento cualquiera. Esto es especialmente importante cuando se desea
comparar las consecuencias de tomar una u otra direccion de confinamiento a disefiar un
dispositivo [ Gomez-Campos, 2005a] [ Gomez-Campos, 2005b].

Para finalizar, como g emplo de la aplicacion de este método, se resolvio la ecuacion de
Schrodinger de masa efectiva para un pozo triangular infinito de 10 nm de espesor con un
campo eléctrico aplicado de 10 kV/cm con e confinamiento en las direcciones <100>,

<110> y <111>. La Figura 3.8 muestra las relaciones En(ﬁl) de algunas subbandas de

bajas energias, en concreto las cuatro mas bgjas de huecos pesados, las tres mas bgjas de
huecos ligeros y la de menor energia de huecos split-off. Como se discutird en la seccion
4.3.3, este conjunto de subbandas es muy Util para el estudio del comportamiento de los
huecos en la estructura SOI descrita.

El andisis de los resultados mostrados en la Figura 3.8 conduce a una serie de
conclusiones. En primer lugar, se observa que el cambio en la orientacién de la direccion de
confinamiento cambia el valor de la energia del fondo de las subbandas de huecos pesados
y ligeros. Con respecto alos primeros, se observa una disminucion en €l valor de la energia
de los fondos de las subbandas cuando el confinamiento se cambia de la direccion <100> a
la<110>, y de ladireccion <110> ala<111>. Ademés, mientras que en la direccién <100>

las subbandas de huecos pesados aparecen muy separadas entre si, con separaciones de mas
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Figura 3.8: Relaciones E_ (|é") para un conjunto de subbandas de baja energia en un pozo infinito triangular de

Si de 10 nm de espesor con un campo eléctrico aplicado de 10 kv/cm. La direccién de confinamiento se
orienta segun las direcciones cristalinas (a) <100>, (b) <110> y (c) <111>. El conjunto de subbandas esta
formado por las cuatro subbandas de menor energia de huecos pesados, |as tres subbandas de menor energia
de huecos ligeros y la subbanda de menor energia de huecos split-off.
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de 50 meV entre éllas, a cambiar sucesivamente a las direcciones <110> y <111> esta
separacion se reduce significativamente. Con respecto a la curvatura de las subbandas de
huecos pesados, se observa que ésta es mayor en la direccién <100> que en las otras dos
estudiadas. Esto sugiere que la masa efectiva de los portadores en estas subbandas es mas
pequefia que cuando e confinamiento se realiza en las otras direcciones.

Respecto a las subbandas de huecos ligeros, el comportamiento observado es € opuesto.
Laenergia del fondo de las subbandas aumenta al cambiar 1a direccién de confinamiento de
la <100> a la <110>, e iguamente cuando se varia desde la <110> a la <111>. Como
también se puede observar, la distancia entre subbandas aumenta cuando se cambia la
direccion de confinamiento de la forma anterior. Ademés, la curvatura de las subbandas
también aumenta, con la consiguiente reduccion en la masa efectiva en las mismas, de
manera que la direccion de confinamiento <111> eslaque presenta el valor mas pequefio.

La subbanda de split-off representada en las figuras es independiente de la direccién de
confinamiento, como consecuencia de que la banda de split-off se considera isotropa en €l
modelo presentado en este trabajo. No obstante, merece la pena indicar que la Figura 3.8
sugiere que esta subbanda podria desempefiar un papel méas importante en € transporte
cuando & confinamiento se realice en la direccion <100> y <110> que cuando éste sea en
la <111>. En este Ultimo caso, € mayor nimero de subbandas de huecos pesados por
debgjo del fondo de la subbanda de split-off podria provocar que la mayor parte de los
portadores se concentrasen en las subbandas de pesados, quedando |a subbanda de split-off

précticamente vacia. Este aspecto se analizard con mas profundidad en la seccién 4.3.3.

3.8 Paralelismo entre las soluciones de la ecuacion
de Schrodinger de masa efectiva y las soluciones de

otros métodos de calculo

Como se menciond a comienzo de este trabgjo, la banda de vaencia tiene
particularidades que la hacen més dificil de estudiar que la banda de conduccién. La causa

principal de tales caracteristicas especiales es su degeneracion. La existencia de tres bandas
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distintas dentro de la banda de valenciay € acoplamiento que se produce entre éllas, junto
con la particular anisotropia de las mismas, complican significativamente el calculo de la
estructura de bandas de | os huecos en nanoestructuras.

Un método muy empleado por |os autores para realizar investigaciones sobre la banda de
valencia en nanoestructuras es e método lf-ﬁ [Rodriguez-Bolivar, 1999], [Rodriguez-

Bolivar, 2000]. Este método proporciona estructuras de subbandas en dispositivos micro y
nanomeétricos considerando |os aspectos esencia es de la banda de valencia. No obstante, su
implementaci6n es mas complicada y presenta problemas numeéricos en la determinacion de
las subandas como consecuencia de | os cruces entre |as mismas.

Por € contrario, los métodos expuestos en este trabagjo no presentan problemas
numeéricos significativos y son relativamente sencillos de implementar. La principal ventgja
de los mismos es € tiempo de célculo, que se reduce significativamente con respecto a
otros métodos.

La comparacion de los resultados obtenidos en este trabajo y los correspondientes al

método lé-ﬁ muestra diferencias que es necesario interpretar antes de proseguir este
trabgjo. La Figura 3.9 muestra g emplos de relaciones En(lf”) obtenidas por medio del

método K-p. Al margen de los valores numéricos de las mismas, un aspecto interesante que

debe ser destacado es |la existencia de grandes acercamientos entre las subbandas asociados
a fuertes cambios del valor de sus masas efectivas. Una subbanda de huecos ligeros puede
cambiar su masa efectiva hasta convertirse en una subbanda de huecos pesados en un corto
intervalo de valores del médulo del vector de onda mientras que, reciprocamente, una
subbanda de huecos pesados puede convertirse practicamente en una banda de huecos
ligeros en  mismo intervalo. Ademas, este fendmeno puede darse méas de una vez dentro
de una misma banda.

Como ya se ha mostrado en las figuras de resultados de los apartados previos, € método
usado en este trabgjo para calcular la estructura de subbandas en nanoestructuras no
muestra este tipo de acercamientos entre subbandas, sino que en su lugar se observan cortes
entre las subbandas. Esto es una consecuencia del desacoplamiento entre |las subbandas que

se asume en e presente tratamiento del problema. Sin embargo, es posible rectificar las

relaciones E, (Iéu) proporcionadas por € método desarrollado en este trabajo para obtener
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Figura 3.9: Ejemplos de relaciones En(liu) en la direccion [100] (a) y [110] (b) en un MOSFET obtenidas

usando & método K- P . Apréciese las zonas donde dos bandas se aproximan hasta casi cruzarse [Rodriguez-
Bolivar, 1999]

relaciones semejantes a las del método k-p. Dicha rectificacion consiste sencillamente en
reordenar de menor a mayor los valores de la energia para cada valor del vector de onday
establecer que, para cada lfﬂ , la subbanda n-ésima es aguella que tiene el n-ésimo valor de
laenergia. Asi, la subbanda fundamental de |a estructura es aquella que para cada vector de
onda tiene el menor valor de la energia. Se denominara E, (Iéﬂ) alaestructura de subbandas

rectificada. Esta interpretacion de los resultados fue realizada anteriormente por otros
autores que usaron modelos sencillos para e estudio de la estructura de subbandas de

nanoestructuras de semiconductores [ Crow, 2000].
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La estructura de subbandas rectificada es una herramienta de gran importancia en €l
estudio del transporte, ya que el campo eléctrico aplicado arrastra a portador dentro de una
misma subbanda de esta estructura. Si se optase por emplear la estructura de subbandas sin
rectificar para e transporte, los resultados obtenidos podrian presentar anomalias. Sin
embargo, para otras aplicaciones, como el célculo de las tasas de scattering o la densidad
de estados, la estructura de subbandas sin rectificar puede seguir siendo muy Util. La
principa ventgja de ésta Ultima es que cada subbanda tiene un Unico caracter de hueco

pesado, ligero o split-off y por este motivo es mucho mas sencillo emplear En(lf”) en €
cédlculo. Yaque fisicamente | os resultados de probabilidades de scattering y de densidad de
estados seran idénticos usando una estructura de subbandas u otra, se propone emplear para

el clculo de las tasas de scattering la estructura de subbandas obtenida al resolver la

ecuacion de Schrodinger de masa efectiva, y emplear una estructura de subbandas

rectificada similar ala que proporciona el método K-p parael transporte.

134



Capitulo 4
Densidad de estados y probabilidades de

scattering 2-D

Mas veces descubrimos nuestra sabiduria con nuestros
disparates que con nuestra ilustracién
(Oscar Wilde)

4.1 | ntroduccion

Para desarrollar un simulador de dispositivos nanométricos basado en e método Monte
Carlo que considere los efectos cuanticos en el comportamiento de los portadores es
necesario determinar la estructura de subbandas y las funciones envolventes. Estas
magnitudes son necesarias para determinar la evolucion del estado del portador causada por
el arrastre del campo eléctrico y por los sucesos de scattering. Sin embargo, la estructura de
subbandas que surge del estudio de la cuantizacion de la energia habituamente es
extraordinariamente complicada, ya que se tiene como resultado un elevado nimero de
subbandas. No obstante, no todas contribuiran de igua manera a la dinamica de los
portadores, puesto que hay subbandas que se encuentran muy pobladas y otras que estén
précticamente vacias. Las primeras son las que marcan €l comportamiento del dispositivo, y

por tanto seria conveniente estimar cudles son y usarlas en la smulacion, despreciando el
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resto. Un punto de partida para comenzar este estudio consiste en investigar la poblacion de
las subbandas en equilibrio y escoger para las simulaciones un conjunto de ellas que
contenga un alto porcentgje del total.

Una vez que se haya escogido ese conjunto adecuado de subbandas, € siguiente paso es
el clculo de las probabilidades de scattering bidimensionales. El caracter bidimensiona
del portador cambiard de manera significativa el valor de las probabilidades de scattering.
Ademads, ser4 necesario incluir en e estudio nuevos mecanismos de scattering
esencial mente bidimensionales, como es el caso de larugosidad superficia, causada por las
fluctuaciones del potencial electrostatico debidas a las imperfecciones de la interface entre
el 6xidoy d Si.

En el comienzo de este capitulo se calculan las densidades de estados de las subbandas
para un perfil genera de no parabolicidad siguiendo un procedimiento similar a
desarrollado por Lopez-Villanueva et al. [Lopez-Villanueva, 1994]. Usando estas
densidades se calculan las ocupaciones de las subbandas en estructuras orientadas en las
direcciones cristalinas més importantes, y de esta forma se halla un conjunto adecuado con
el que simular el comportamiento de los portadores. Finamente, se procedera al desarrollo
de las tasas de scattering bidimensionales, tanto con fonones como con la rugosidad
superficia de la interface. Las tasas de scattering con impurezas ionizadas no han sido
consideradas en este trabajo puesto que los actuales dispositivos basados en la tecnologia
SOI poseen bajos dopados, y por consiguiente este mecanismo de scattering no sera tan

importante en el estudio de la dinamica como los primeros.

4.2 Densidad de estados 2-D

La densidad de estados de un gas bidimensional es una magnitud de gran importancia
para determinar la poblacion de las subbandas. Asimismo, existe una estrecha relacion entre
esta densidad de estados y las tasas de scattering de los mecanismos bidimensionales, al
igual que entre la densidad de estados tridimensional y las tasas de scattering de los

mecani Smos tridimensional es.
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En este apartado se estudia, en primer lugar, la densidad de estados de la estructura de
subbandas que se obtiene para una banda isotropa y no parabdlica. A continuacion se
adapta € resultado para aplicarlo a bandas anisotropas y no parabdlicas.

Siguiendo un desarrollo paralelo a que muestra Lopez Villanueva et al. [Lépez-
Villanueva, 1994], comenzamos este estudio a partir de la consideracion de la estructura de
subbandas de un pozo cuadrado infinito. Cada una de las subbandas de esta estructura esta4

caracterizada por un cierto valor de k, en su funcion envolvente 0 (z), siendo los valores
posibles de k, aguellos que den lugar a una onda estacionaria en e pozo. La densidad de
estados bidimensional, D, , se calculaapartir de

2
Dypkjdigd = (2r)? N (4.1)
donde se hatenido en cuenta la degeneracion del espin. Para escribir la anterior ecuacion en
términos de la energia, se parte de la siguiente relacion, obtenida a partir de |a combinacion
de las ecuaciones (3.15) y (3.30)
hz(ku2 +kzz) B E-V
2mH,L 0 H,L(E _V)
h?(kj +k2) E-V -0
2m T D (E-V)

SO

(4.2)

siendo V e valor del potencia en el fondo del pozo infinito. La primeraigualdad se refiere
a las subbandas obtenidas a partir de las bandas de huecos pesados y ligeros, mientras que
la segunda es para aguellas subbandas que aparecen a cuantizar la banda de huecos split-
off. Diferenciando en la ecuacion (4.2) se obtiene la siguiente relacion

n? [ dk, 0
0ky + 2k, 200k =0 (B VIO o(E -V)E (4.3)

H,L,s0 [ (0

En un pozo cuadrado infinito k, es una constante para cada una de las subbandas. Al ser

,» Se tiene que dk, =0. Sin embargo, en un pozo
[

independiente del valor que tome k

general no existe un Gnico valor de k, para cada subbanda, sino que se tendra en cada
intervalo de la discretizacion espacial un valor distinto de este parametro. El conjunto de

los valores de k, en cada uno de los intervalos marcara la forma de las funciones
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envolventes 0 (z). S éstas no cambian apreciablemente alo largo de la subbanda, se podria

admitir que tampoco cambiaran notablemente los valores de k, de cada intervalo, y por

consiguiente dk, _ o- Estacircunstancia fue analizada en el apartado 3.6 y como ejemplo la
kII

Figura 3.6 muestra que la variacion de la funcién envolvente a lo largo de la subbanda
puede considerarse despreciable. Usando esta aproximacion, la ecuacion (4.3) se puede

simplificar, obteniéndose

h2
rk|| dky =04 s(E-V)D  s(E-V)dE (4.9)

H,L,s0

Sustituyendo en la ecuacion (4.1) eintegrando en la coordenada angular se obtiene

m
DapdE =~ 5% 0 s (B -V s (E-V)AE (4.5)

De esta manera, la densidad de estados bidimensiona en la subbanda n del pozo cuadrado

infinito es

Dy, (E) = m;;;" T s(E-VI 4 s(E-V) (4.6)

Estarelacion es la generalizacion del trabajo de Lopez-Villanuevaet al. [Lopez-Villanueva,
1994] para un perfil de no parabolicidad general.

Por ultimo, y con € proposito de extender la anterior expresion para un pozo general, se
Ileva a cabo una aproximacion expuesta en el anterior trabgjo citado, en el que sustituye el
valor del potencia electrostético en el fondo del pozo por € valor promedio del potencial

que experimentan |os portadores de lasubbandan, V, , que se calculaa partir de

V, = fn “(2V (20, (2)dz (4.7)

y de esta manera finalmente se obtiene

D2D,n(E) = m;;;c’ +/0 H,L,S(E _Vn)[l H,L,S(E _Vn) (4-8)

Cuando se considera una banda anisotropa, la tnica modificacion que se debe llevar a

cabo en la anterior expresion es que la masa efectiva sea la de la densidad de estados

bidimensional en el plano paralelo, m,, calculada como se muestra en la ecuacion (3.41).
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4.2.1 Relacion entre densidades de estados 2D y 3D

El confinamiento de |os portadores en un pozo cuadrado infinito es la causa por la que se
produce la cuantizacion de k, y su comportamiento como un gas bidimensional. Cuando
este confinamiento desaparece y se hace tender a infinito la anchura del pozo, L, € gas de
nuevo vuelve a ser tridimensional. Una forma de comprobar la idoneidad de la anterior
densidad de estados bidimensional es buscar la conexion entre la mismay la densidad de
estados tridimensional. Para un pozo cuadrado infinito con un potencial electrostético V=0
la densidad de estados bidimensional de lasubbandan es

D,o.0(E) = Q«/u (E) (E) (4.9)

No se ha particularizado la expresion para ningun tipo de hueco, ya que como se puede
observar en la ecuacion (4.8) esta expresion es comun para las subbandas de huecos
pesados, ligeros y split-off. Para calcular 1a densidad de estados en funcién de la energia de
todas las subbandas de un determinado tipo de hueco es necesario considerar que entre €l

fondo del pozo y la energia del fondo de la primera subbanda, E,, la densidad de estados

es nula. Entre la energia del fondo de la primera subbanda y el fondo de la segunda, E,, la
densidad de estados del conjunto de subbandas es %JD (E)0 (E) . Entre la energia del
L

fondo de segunda subbanda y el fondo de latercera, E,, hay dos subbandas contribuyendo

a la densidad de estados, y ya que la misma solo depende de la energia total, ambas

contribuirdn de igual manera, y por consiguiente la densidad de estados sera

2hrr21 /0 (E)o (E) . En generd, paralaestructura de subbandas se tendra

DO E<E,
D—ﬂll] (E(E) E,<E<E

DZD(E)—D—A/D (E)1 (E) E, <E<E, (4.10)
|]M M

EEA/D (EY (E) E,,<E<E,
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Y a que cada una de las subbandas viene caracterizada por un valor de k,, y este valor a
Su vez esta cuantizado segin Kk, =nT7T para tener una onda estacionaria en €l pozo,

podemos sustituir n en la expresion de la densidad de estados bidimensional de la estructura

de subbandas, obteniéndose
Lk m
D,5(E) = %5 /0 (E) (E) (4.12)

Esta ecuacion resume la ecuacion (4.10) cuando se usa el valor de k, de la Gltima banda

incorporada. Si eliminamos e confinamiento de los portadores, k, se vuelve continua y

puede tomar cuaquier valor, que se puede relacionar con el vaor de laenergiaa partir de

o 2m,  E .
H T(E) Huecos pesadosyy ligeros
K, =0 HL (4.12)
0
i

Zn;:'{(_ED)S"] Huecos split - of f

La densidad de estados ahora no sera de tipo bidimensional sino tridimensional, por lo
gue para poder hablar con propiedad de nimero de estados por unidad de volumen del
espacio K es necesario dividir la densidad de estados de la ecuacion (4.11) por la longitud
del crista en la antigua direccion de confinamiento. Efectuando las sustituciones en la

ecuacion (4.11) tenemos la densidad de estados tridimensional
0 ( 3/2
H 2;3L JE ,, (E) Huecospesadosy ligeros
3D(E) \/7 3/2 (413)
H e JE=0 0 4(E) Huecossplit- off

4.3 Un estudio sobre la seleccion de un conjunto

adecuado de subbandas para la smulacion

Cuando se resuelve la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva para encontrar 1os
estados ligados del sistema en la direccion de confinamiento se obtiene un gran nimero de

subbandas cuyo manejo puede ser una tarea muy costosa computacional mente. Ademés,
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cuando se tiene en cuenta un gran nimero de subbandas es necesario evaluar muchas tasas
de scattering intra e intersubbanda y mantenerlas amacenadas, ocupando asi grandes
cantidades de memoria. El niUmero de tasas de scattering que es necesario calcular crece
como €l cuadrado del nimero de subbandas incluidas en la estructura, por lo que resulta
fundamental que ésta no contenga demasiadas. Es por esto por |o que se prefiere usar una
estructura que incluya unicamente aquel las subbandas que sean las més representativas para
el estudio del transporte [Imanaga, 1991]. Una forma de abordar € problema de la
determinacion de cudles son las de mayor importancia es mediante e caculo de la
poblacién relativa de las mismas en equilibrio. Resulta razonable suponer que aquellas que
contengan un ndmero mayor de portadores influiran en mayor medida en €
comportamiento de todo € gas, siendo despreciable la influencia del resto en el transporte.
El estudio de la poblacion relativa de las subbandas mas sencillo de redlizar es e que
considera a sistema en equilibrio, ya que la ocupacién de éstas sera en este caso la que
proporciona la estadistica de Maxwell-Boltzmann o la de Fermi-Dirac, usandose una u otra
dependiendo del nivel de dopado del semiconductor. No obstante, en € caso de un
transistor de tipo FET, para campos eléctricos longitudinales muy altos es posible que
comiencen a poblarse significativamente subbandas que en equilibrio se encuentran
précticamente vacias, y por tanto una eleccién por medio de este procedimiento podria
provocar que los fendmenos de portadores calientes no se manifestasen en las simulaciones.
Auln asi, € procedimiento constituye una buena aproximacion de partida para llevar a a
cabo el estudio.

En esta seccion vamos a usar dos métodos ligeramente diferentes para estimar un
conjunto de subbandas adecuado para realizar la descripcion del comportamiento de los
portadores en e semiconductor. El primero de ellos se basa en las ideas de Imanaga et al.
[Imanaga, 1991]. Estos autores resolvieron la ecuacion de Schrédinger para obtener la
estructura de subbandas en una estructura MOS, y de la misma tomaron un conjunto de las
de menor energia, considerando como estados de tipo tridimensional a aguellos que

quedasen por encima de la energia del fondo de la primera subbanda despreciada, E,, . Esta

alternativa resulta muy Util cuando se pretende trabgjar con un ndmero reducido de
subbandas, ya que la consideracion de los estados tridimensionales suple la falta de

informacion sobre las de mayor energia.
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La poblacién relativa de huecos contenida en un cierto conjunto de subbandas, esto es, €l
porcentaje de huecos para los que en € simulador se tendran en cuenta sus caracteristicas

bidimensionales, se calculaapartir de la expresion

M, (E)

["e®™" S S D, (E)E

ro LS 1 x100% (4.14)

N; (E)

f» e’ 5 5 D, (E)E

j=H.L,S

sendo E,;, la minima energia de la estructura de subbandas, D,;(E) la densidad de

estados bidimensional de la subbanda i-ésima obtenida a partir de la cuantizaciéon de la

banda de huecos de tipo j, N, (E), N, (E) y Ng(E) son e numero de subbandas de
huecos pesados, ligeros y split-off de la estructura que tienen su fondo por debgjo de una
cierta energia E,y M, (E), M (E) y M (E) es e mismo concepto, aunque aplicado
Unicamente para aguellas contenidas en e conjunto de estudio, por lo que se satisfara la

relacion M (E) = N, (E). La estadistica de Maxwell-Boltzmann se ha usado para tener en

cuenta la ocupacién de las subbandas. Esta es vélida puesto que e estudio realizado es para
bajas concentraciones de impurezas y campos eléctricos bajos 0 moderados. Para valores
del campo eléctrico muy atos se recomienda usar la estadistica de Fermi-Dirac. La
integracion del denominador deberiallevarse a cabo, en teoria, hasta una energiainfinita, s
bien se puede obtener una excelente aproximacion numérica de laintegral integrando hasta
una energia para la que la poblacion de las bandas sea despreciable. Para la mayoria de los
casos practicos 1 eV es suficiente.

El segundo método consiste en la seleccién de las subbandas més representativas para el
transporte de portadores sin considerar €l resto de portadores como tridimensionales. Para
alcanzar una descripcién comparable con € método anterior, este segundo método
necesitara usar un nimero mayor de subbandas de la estructura. En este método no existe

una energia E,, y los estados son considerados como bidimensionales dentro de la

subbanda entera, aunque se acance energias mayores que la de fondo de la primera
subbanda despreciada. Por €ello, € porcentgje de portadores en e conjunto de subbandas

considerado sera
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M; (E)

f» e™ S S D (E)dE
ro

j-HLs 1 %«100% (4.15)

N; (E)

£ e’ S 5 D, (E)E

j=H,L,S =1

Con € proposito de mostrar los resultados obtenidos cuando se aplica cada método, en €l
presente estudio se usara €l primero de ellos en e estudio de la determinacion de las
subbandas més relevantes en el transporte de huecos cuando se desprecia la anisotropia de
la banda de valencia en la resolucion de la ecuaciéon de Schrodinger de masa efectiva. El
segundo método serd empleado en el estudio de la determinacion de las subbandas mas
relevantes en el transporte de huecos cuando se tenga en cuenta la anisotropia de la banda
de valencia en la resolucion de la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva siguiendo el

procedimiento desarrollado en la seccion 3.7.

4.3.1 El modelo

Como gjemplo vamos a estudiar una estructura SOI (Slicon on Insulator) modelada
como un potencial triangular infinito con un campo eléctrico uniforme dentro del
semiconductor, Figura4.1. A lacapade S seleasignd un espesor de 10 nm, y se desprecio
el dopado en la misma. Se redizé una investigacion de la poblacién relativa de las
subbandas en equilibrio para campos eléctricos entre 1 kV/cm y 100 kV/cm, de acuerdo
con los valores tipicos que se pueden encontrar en este tipo de dispositivos. Este modelo
proporciona unavision cualitativa suficientemente precisa de un dispositivo FD/SOI, (Fully
Depleted Slicon on Insulator).

Para simular € transporte de los portadores en esta estructura es recomendabl e tener en
cuenta el scattering con fonones y el scattering debido a la rugosidad superficia con la
puerta y con e Oxido enterrado, considerandose que la rugosidad superficia serd un
mecanismo que Unicamente afectara a los portadores bidimensionaes. Este aspecto, y que
serd tratado con més profundidad més adelante en este capitulo. De esta manera, para un
conjunto de n subbandas, € nimero de procesos de scattering distintos, y por tanto el

nimero de matrices de scattering que seria necesario calcular, es 6(n + 2)(n +3) cuando se

143



aplica el método de Imanaga et al. y 6n* cuando se aplica e segundo método de seleccidn
de subbandas, como a continuacion se demuestra.

Seguin € primer método, |a estructura de subbandas estara formada por las n subbandas
seleccionadas més las bandas de huecos pesados, ligeros y split-off donde los portadores
tendrén carécter tridimensional. Atendiendo alas transiciones asistidas por fonones opticos,

ya que existen dos alternativas diferentes de pasar de una banda determinada a otra, a saber,
por absorcién o emisidn, serd necesario considerar un total de 2(n+3) transiciones

distintas. EI mismo nimero es también aplicable a las transiciones asistidas por fonones
acusticos. Con respecto al scattering debido a la rugosidad superficial, éste Unicamente se
producira entre las n subbandas de portadores bidimensionales, y por € caracter elastico de
latransicién no existiran tasas de absorcion y emisién como en el caso de los fonones, sino
una Unica tasa de scattering para pasar de una banda a otra. No obstante, en una estructura
SOl es necesario considerar como mecanismos de scattering tanto la rugosidad de la

interface Oxido de puerta-Si como la de la interface Oxido enterrado-Si. Asi pues la

rugosidad superficial sera responsable de 2n? transiciones distintas. Como ya se indico,

esto da lugar a 6(n+2)(n+3) matrices de scattering que han de ser consideradas en la

simulacion.

510, S1 510,
i
Oxido de Si Oxido
1_)“.311'3 Enterrado
10 m "

Figura4.1: Modelo ssimplificado de la estructura SOI de 10 nm de espesor.
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Con respecto al segundo método de seleccion de subbandas, e célculo difiere del
anterior en que son 2n? e niimero de transiciones distintas asistidas por fonones opticos (o
acUsticos) en vez de 2(n+3)?, de donde se deduce que serén necesarias 6n° matrices de

scattering parad estudio.

En las siguientes secciones se intentard determinar un conjunto adecuado de subbandas
para€l estudio de ladindmica de los huecos en este tipo de dispositivos cuando se desprecia
la anisotropia de la banda de valencia en la resolucion de la ecuacion de Schrédinger y
cuando ésta se tiene en cuenta. En éste Ultimo caso se podra observar lainfluencia que tiene
la orientacion cristalina de la direccion de confinamiento en la poblacion relativa de las
subbandas de |a estructura.

La integracion hasta una energia infinita en las ecuaciones (4.14) y (4.15) implica €
conocimiento de la estructura de subbandas completa, algo que en la mayoria de los casos
précticos es unatarea imposible. Por ello resolveremos la ecuacion de Schrédinger de masa
efectiva para e modelo hasta una energia de 1 eV, suponiendo que esta energia es

suficientemente grande como para ser considerada como €l limite superior de las integrales.

4.3.2 Banda isotropay no parabdlica

Para comenzar se resolvid la ecuacion de Schrédinger de masa efectiva descrita en la
seccién 3.5 usando la aproximacion isotropa, y se obtuvo la estructura de subbandas hasta 1
eV. La Figura 4.2 muestra la energia de los fondos de las subbandas de menor energia en
funcién del campo eéctrico. En esta figura se aprecia que a partir de 10 kV/cm
aproximadamente los fondos de las bandas incrementan su energia como consecuencia del
mayor confinamiento al que son sometidos por el campo. También cabe destacar en esta
figura la tendencia general de mantener e mismo orden de las subbandas. S6lo en muy
raras circunstancias un fondo de una subbanda incrementa su energia hasta valores que
superen a del fondo de una subbanda que a campos inferiores se encontraba por encima de
la primera. Estas Situaciones excepcionales pueden acontecer en aguellos casos de
subbandas de fondos de energia muy similar a muy bajos campos. Un caso de este tipo se
observa en lafigura con la primera subbanda de tipo split-off y la segunda subbanda de los
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Figura 4.2: Fondo de las subbandas de menor energia de la estructura de la Figura 4.1 en funcién del campo
el éctrico aplicado.

huecos ligeros.

Se tomaron varios conjuntos de subbandas designados por tres cifras. la primera
indicando el nimero de subbandas de huecos pesados; la segunda, € nimero deligerosy la
tercera de la terna, e nimero de subbandas de split-off del conjunto. Por gemplo, laterna
321 indica que se tomaron las tres subbandas de energias mas bajas de huecos pesados, las
dos subandas de energias més bajas de huecos ligeros y la de energia mas bagja de los
huecos split-off. Realizamos un estudio a 77 K y 300 K. La Figura 4.3 recoge |os resultados
delos célculos llevados a cabo usando la ecuacion (4.14).

Una observacion importante sobre |a poblacién relativa de los conjuntos de subbandas es
gue, en agquellos en los que se considera un nimero pequefio de subbandas, 1a poblacion
relativa de los mismos es significativamente dependiente del campo eléctrico transversal,
mientras que los conjuntos que contienen un nimero mayor de subbandas tienen una
poblacion relativa que es practicamente independiente del campo.

146



100

90 [
8o L
70k
60 |
50 L
40 L
30}
20}

Poblacion Relativa (%)

| 210

521

421

321

/

320

310

110

r 100

T=300 K

10 100
Campo Eléctrico (kV/cm)

100.0 | 421521
L 320

T
—

99.8 | 310

98.8.

Poblacion Relativa (%)
©
o

(o]
o

~
o

99.6 |
99.4 |-
99.2 -

99.0
| 210

T \N

- 110

A\
\\

100I

T=77K ]
PR |

[EEN

10 100
Campo Eléctrico (V/m)

Figura 4.3: Poblacién relativa de varios conjuntos de subbandas de bajas energias en funcion del campo
eléctrico aplicado a300 K (arriba) y 77 K (abgjo).
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Como resultado de este estudio se sugiere como una opcion adecuada tomar e conjunto
310, ya que este conjunto contiene més del 70% de los portadores a300 K y casi € 100% a
77 K. Este conjunto junto con los estados de tipo tridimensiona cuando €l portador supera
la energia del fondo de la segunda banda de ligeros se puede mangjar sin dificultad en €l
simulador Monte Carlo, ya que implica usar 252 matrices de scattering, que es un nimero
aceptable.

No obstante, esta eleccion podria resultar insuficiente para la descripcion del problema
cuando se pretende hacer un estudio para campos longitudinales atos, donde las subbandas
de mayor energia se pueblan y manifiestan sus caracteristicas bidimensionales. Por €llo,
otra alternativa seria e conjunto 421, que contiene més del 94% de los portadores a 300 K
y précticamente todos los portadores a 77 K. Este conjunto implica el uso de una estructura
de subbandas mas completa que el anterior, y considerando los mismos mecanismos de
scattering bidimensional es citados anteriormente se necesitarian 540 matrices. Este nimero
aln sigue siendo un valor manegjable en un simulador, y por tanto, es otra eleccién que
puede resultar adecuada para € problema que se ha considerado.

4.3.3 Banda anisotropay no parabdlica

En este apartado Ilevamos a cabo un estudio similar a anterior, pero considerando la
anisotropia de la banda de valencia en la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva de la
manera en gque se detall6 en la seccion 3.7. Ademés, haremos uso de la segunda técnica de
determinacion de las subbandas mas relevantes en e transporte, despreciando la
contribucion de los estados del portador de tipo tridimensional.

Resolvimos la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva en e sistema de la Figura 4.1
tomando como direccion de confinamiento las direcciones <100>, <110>y <111>. En cada
uno de los casos la estructura de subbandas que se encontro fue diferente. De acuerdo con
los resultados mostrados en la seccion 3.7, en términos general es observamos que cuando el
confinamiento cambia de la direccion <100> a <110> y de la direccion <110> a<111> las
subbandas de huecos ligeros se sitlian a energias cada vez mas dtas, mientras que € caso

opuesto se observa para las subbandas de huecos pesados. La explicacion de este hecho esta
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en la anisotropia: una masa efectiva mayor en la direccién de confinamiento da lugar auna
disminucion en la energia del fondo de la banda. Los huecos ligeros disminuyen su masa
efectiva cuando nos movemos de la direccion <100> ala <110> y de la direccién <110> a
la<111>, y e comportamiento inverso es e observado en los huecos pesados.

Calculamos la poblacion relativa en varios conjuntos de subbandas usando la ecuacién
(4.15) para campos eléctricos entre 1 kV/cm y 100 kV/cm y representamos |os resultados
en la Figura 4.4. Los conjuntos fueron generados atendiendo a orden de las subbandas de
la estructura, incorporando sucesivamente subbandas de mayor energia

De nuevo aqui se puede observar que en los conjuntos que contienen un numero
pequefio de subbandas existe una importante dependencia de la poblacion relativa con el
campo eéctrico transversal, mientras que esta dependencia desaparece préacticamente
cuando se incorpora un nimero mayor de subbandas al conjunto.

Un gemplo de la variabilidad de los conjuntos adecuados de subbandas cuando se
cambia la direccion de confinamiento se puede extraer de la Figura 4.4. Para un dispositivo
fabricado con la direccion de confinamiento <100> se puede admitir como valido €
conjunto 331 para llevar a cabo simulaciones fiables. No obstante, este conjunto desprecia
la cuarta y quinta subbanda de huecos pesados, que contienen aproximadamente el 10% del
total de portadores cuando €l dispositivo se fabrica con la direccién de confinamiento
<111>.

Considerando los resultados anteriores intentamos encontrar un conjunto de subbandas
para ser usado para cuaquier direccion de confinamiento. En la Figura 4.4 podemos
observar que las cuatro subbandas de menor energia de los huecos pesados siempre
presentan una poblacion significativa. La quinta subbanda de huecos pesados no desempefia
un papel tan importante cuando la direccion de cuantizacion es la <100>. No obstante, la
incluiremos en e conjunto de subbandas porgue si 1o es en las otras dos direcciones de
cuantizacion. Algo similar ocurre para los huecos ligeros. La primera y segunda subbanda
de menor energia de este tipo de huecos contienen una cantidad relativamente importante
de portadores para todas las direcciones de cuantizacion. Sin embargo, cuando la direccién

de cuantizacion esla <100>, |a tercera subbanda también se
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Figura 4.4: Poblacion relativa de los conjuntos de subbandas de energias mas bagjas en la estructura indicada
en laFigura4.1 en funcion del campo el éctrico aplicado. Cada panel se refiere a un caso distinto en € quela
direccion de confinamiento es laindicada.

encuentra poblada con un porcentge de huecos relativamente importante. Por ello

incluiremos las tres subbandas de menor energia de huecos ligeros en e conjunto para

poder describir adecuadamente el comportamiento fisico de la estructura SOI paratodas las

direcciones de confinamiento. En todos los casos la subbanda de menor energia de los

huecos split-off desempefia un papel relativamente importante, y se incluira en e conjunto
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de subbandas por su posible interés cuando se apliquen campos eléctricos longitudinales
mediosy altos.

Por consiguiente, nuestra propuesta es usar € conjunto 531. Este contiene més del 99%
de los portadores a temperatura ambiente para cualquier direccion de confinamiento y en
todo el rango estudiado de campos eléctricos transversales. Por tanto, sera un excelente
conjunto para € estudio de la dinamica de los huecos en dispositivos SOI. Ademas, a
temperaturas més bajas la poblacion relativa se hace alin mas proxima a 100%, por 1o que
resulta razonable que se puedan llevar a cabo simulaciones muy fiables a baas
temperaturas con este conjunto. Con poblaciones relativas tan atas en este conjunto es
posible despreciar la contribucion de |os estados tridimensional es.

En cuanto a las matrices de scattering necesarias para efectuar simulaciones con este
conjunto de subbandas, dado que se han seleccionado n=9 subbandas, el nimero total de
matrices es 486. De esta manera el uso de este conjunto de subbandas resulta méas ventg 0so
desde € punto de vista de la cantidad de memoria requerida para amacenar datos que la
combinacion de estados bidimensionales y tridimensional es propuesto por |managa.

4.3.4 Conclusiones

Del estudio realizado sobre la determinacion de un conjunto adecuado de subbandas
para describir fiablemente el comportamiento fisico de los huecos en una estructura SOI de
dimensiones nanomeétricas podemos obtener una serie de conclusiones:

El procedimiento que combina estados bidimensionales y tridimensional es puede ser una
forma adecuada de describir € problema del transporte en estructuras SOI haciendo uso de
un nuimero aceptable de matrices de scattering. También el que usa Unicamente estados
bidimensionales puede dar un conjunto de subbandas que contiene un elevado nimero de
portadores en equilibrio usando un nimero similar de matrices de scattering, con la
principal ventgja de que el comportamiento bidimensional de los portadores se tiene en
cuenta en la simulacién de la dinamica de |os huecos en estructuras SOI.

La eleccion de un conjunto de nueve subbandas para € estudio de la dinamica de los

huecos despreciando la contribucion de los estados tridimensionales es adecuada para
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cuaquier direccion de confinamiento y para todo € rango de vaores tipicos del campo
eléctrico transversal aplicado en un dispositivo de tipo SOI de dimensiones nanométricas.
El estudio realizado para una estructura con una ldmina de Si de 10 nm conduce a esta
conclusion. No obstante, cuando se reduzca el espesor de la lamina hasta unos cuantos nm
para simular los dispositivos en los que actuamente se esta investigando, las subbandas
incrementaran su energia como consecuencia del mayor confinamiento, y €l conjunto de
nueve subbandas puede dar una descripcion del comportamiento del dispositivo mucho
mejor, pudiendo describir incluso los efectos de portadores calientes cuando se aplica un

valor ato del campo e éctrico longitudinal.

4.4  Tasas de scattering bidimensionales. Scattering

con fonones

El punto de partida para calcular las tasas de scattering de un cierto mecanismo es la
Regla de Oro de Fermi, que fue presentada en el Capitulo 2. La principa diferencia que
existe entre los mecanismos de scattering tridimensionales y bidimensionales se encuentra
en la forma de la funcion de onda del estado del portador, que en la direccion de
confinamiento presenta una forma distinta a una onda plana. Teniendo en cuenta las
caracteristicas bidimensionales de los portadores, en este apartado se desarrollard el cllculo
de las tasas de scattering con fonones opticos y acusticos.

La expresion de la probabilidad de scattering por unidad de tiempo para un mecanismo

asociado a una perturbacion del hamiltoniano del cristal H' es

H'0 ,c)’0 (E'-EmD) (4.16)

P@ ,co ',c'):Z;lr@ ‘¢

donde 0 es la energia absorbida o emitida en la transicion. Al igua que en el caso

tridimensional, se acepta que e estado del sistema [ ,c) puede escribirse como un

producto del estado del cristal \c> por el estado del portador [0 ), siendo este Ultimo es un

autoestado del operador hamiltoniano que considera el potencial confinante. El siguiente
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paso consiste en expandir la perturbacion del hamiltoniano en serie de Fourier,
obteniéndose

~ (27T)3/2

H' (M =

% H'(§)e" (4.17)

Se usa este desarrollo en la ecuacion (4.16) para obtener € elemento de matriz

(27T)3/2
\

0 cHD o) = §<c'H'<&)c> f (Pt (Far (4.18)

siendo df e diferencial de volumen del espacioreal y0 '(F) y0 (f) lasfunciones de onda

del portador en € estado inicia y fina respectivamente, que contienen la informacién

relativaa confinamiento bidimensional. La estructura de |as mismas es en este caso:

0 () = 'N u,,(HEY (2) (4.19)

sendo |, lalongitud de la celda unidad en la direccion de confinamiento y N, es €l

numero de celdas unidad en € plano perpendicular a la direccion de confinamiento. En €

L . ., I
apéndice B se muestra € calculo del factor de normalizacion |-=*-. De acuerdo con €
I

Teorema de la Masa Efectiva [Luttinger, 19554, la funcién de onda del estado contiene la

funcion de Bloch en e fondo de la banda uiyo(rr). El subindice cero indica que es la

correspondiente a vector de onda k=0 , donde se encuentran los extremos de | as bandas, y
el subindice i serefiere ala banda ala que corresponde. La consideracién de las funciones

de Bloch ui,O(F) en lafuncion de onda del estado, aunque es necesaria en € céalculo de las

tasas de scattering como se vera a continuacion, no debe ser tenida en cuenta como ago
exacto, sino mas bien como una forma aproximada de incorporar dentro de la funcién de
onda del estado los efectos del potencial de lared de &omos de la manera més precisa que
permite la teoria. En este sentido otros autores [Crow, 2000] han comprobado que la

consideracion exacta de las funciones uiyo(r“) en lafuncidn de onda del estado conduciria a

unas reglas de seleccion en las transiciones intra e intersubbanda que proporcionan

resultados andmalos en el estudio del transporte.
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Cuando se introduce la estructura de la funcion de onda del portador en la ecuacion (4.18)
Se obtiene
o 2 3/2 |Cu . .
f.c (T{/)N (cIH"(@)lc)x

I (4.20)
x U o (Fu, o (e M5 e | (20, (2)df

H 1

0 ,c =

siendo i y f las subbandas inicia y final en la transicién, respectivamente. Se ha sustituido
el vector g por una suma de su componente en la direccion de confinamiento, ,, méas su

componente en e plano perpendicular a ésta, &”. Ademés, se ha usado la siguiente
identidad: =1, + 2K, siendo Kk el vector unitario del eje Z del sistema de coordenadas
cartesianas. Para poder simplificar la anterior integral se proponen los siguientes cambios
devariable: f, = FL% +f'; K=RK+r,K,sendo R, y RK vectoresdelared directay " y
r,k vectores que variardn dentro de la celda unidad. La intencion de estos cambios de

variable es reducir la integral en todo e espacio a integraes en la celda unidad.

Introduciendo |os cambios de variabl e, obtenemos
[ o (Fyu, o (P15 4ieny | (2, (2)0F =
% g ~ . " A iy A " " A
=55 fi o R R (R + RRAE 1R a2

R R cu.
xe Kk diBelgakonh (R Ly (R +r))dF ;]
Siendo dfﬁ" el diferencial de &reaen el plano perpendicular ala direccion de confinamiento.

Ya que las funciones envolventes 0 (z) varian lentamente en distancias del orden de la
celda unidad, es posible efectuar la simplificacion

0 (R+1)0 (R +1,) =0 (R (R) (4.22)
De esta forma se puede sacar € producto de las funciones envolventes de la integral en la
celda unidad. Por otro lado, ya que las funciones u,, son periodicas, repitiéndose en cada
unade las celdas unidad del cristal, podemos efectuar la siguiente simplificacion
U (R +RK+E +1R)U (R + RK+F +17K) =) o (B + 1K), o(F +1.K) (4.23)

Incluyendo en la ecuacion (4.21) estas consideraciones llegamos d siguiente resultado
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[ o (P, (Fe i g - (2p | (2)af ~

~gze i Ky -G | Fﬂlggz %Ry (R, (RZ)D ﬁfo( + K)o () + 1K) (4.24)
Ri 0R

xe’ iy k-8 3 eﬁz'fz d'ﬁ dl’zl
Tanto las sumas como la integra en la celda unidad que resultan de este calculo son
independientes entre si. Con respecto ala primera suma se tiene
I
ikyk-g 18 _ON, s kn‘@ -4, =G
e = T (4.25)
% 00 Sk K -4 =G,
siendo é'-” un vector de la red reciproca contenido en el mismo plano que los vectores de

onda paralelos que definen los estados de los portadores. Esta relacion expresa la
conservacion del momento en el plano perpendicular a la direccion de confinamiento. Con

respecto ala segunda sumatoria podemos aproximarla por unaintegral
i . * 1 i . *
> € (RN, (R)~ = 1 (20, (2)az (4.26)
R, c.u.

Reuniendo todos | os anteriores resultados se obtiene
[ o (P, o (Fe i8-8 e ; (2 (2)af ~
Ny cig s - . R (4.27)
- @0, @z i o R o ke T e,
Por consiguiente, el término de matriz se escribird como

oc I],c>:(27{/)3/22<c' '(d)lc) e { (20 (dzx
(4.28)

) i o (B + 1R, (F + 1 R)e™ T & o]

Hl

Debido a que la probabilidad de scattering por unidad de tiempo esta relacionada con €l
cuadrado del término de matriz, se definen por claridad

) 0] s (an, (z)d42 (4.29)

l;.¢ (q,

2

it
GZquz -

(4.30)

Lo (E 1R (F + 1 R)e S % o dr]
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Por la complegjidad de la funcion G}/ 4, » €N lanotacion se omitiran sus variables. De esta

manera, la probabilidad de scattering por unidad de tiempo se escribe

(e >

Los portadores muestran caracteristicas bidimensionales debido al confinamiento a que

P(kﬂ’f C kﬂ ’I C) |f(qz GIZquD (EI EmD) (431)

se ven sometidos por e potencial electrostatico. Los fonones dpticos y acusticos de la
estructura también sufriran de alguna forma los efectos del confinamiento, difiriendo sus

relaciones 1 () de las correspondientes tridimensionales. En un MOSFET convenciond €

confinamiento de los fonones es despreciable. No obstante, en los dispositivos SOI los
fonones podrian presentar un comportamiento méas proximo a bidimensional debido a que
el semiconductor es solo una estrecha ldmina de Si entre los Oxidos. En la actuaidad se
realizan investigaciones sobre este tema [ Sotomayor-Torres, 2004], [Donetti, 2006]. Por €
momento se estima que se puede redizar € estudio en una primera aproximacion
considerando los fonones como tridimensionales usando un potencial de deformacion
dependiente del espesor de lalamina de Si [Donetti, 2005].

En este trabajo se considera que los fonones de la estructura son tridimensionales. Se
trata de una primera aproximacion a problema, y en € futuro podria ser necesario
incorporar en e estudio los efectos del confinamiento en los fonones, por lo que este
trabajo queda aln abierto a futuras mejoras.

Para ello se usa e hamiltoniano de la perturbacion dado por Kittel [Kittel, 1963] de la
ecuacion (2.12), e mismo que se uso para e scattering tridimensional. A partir del mismo

se obtiene [Jacoboni, 1983]

e

2
hV N, J.H 2
- v 0.0, q (4.32)
(27T)32D|:| qH Nq + ‘ 0= 0m ™o ‘

y finalmente

"G o0 (E-EmD) (4.33)

P(lfﬂ’l’lfﬁ'f) i HN ]-DD |:II]D q[l‘ l,f(qz)
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4.4.1 Scattering con fonones opticos

El estudio de este tipo de scattering se aborda de manera semejante a la seguida en e caso

tridimensional, para €l que se requeria una modificacion de las ecuaciones sustituyendo €
factor \DDD 10 G \2 por el potencial de deformacion de los fonones 6pticos a cuadrado, D?,

segun el trabg o de Harrison [Harrison, 1956]:

c ik Nop J 2 i .
P (K .izky, 1) = I]VI? QN ilﬁDz ¢ (a,) Gy o0 (E-EmD ) (4.34)
op op

Para calcular |atasa de scattering para un portador con un cierto vector de onda paralelo
Ién en una subbanda i es necesario integrar la probabilidad por unidad de tiempo de la
ecuacion (4.34) en todos los estados finales posibles. Cuando se lleva a cabo ese cdlculo se

emplea frecuentemente un sistema de coordenadas cilindricas. En este sistema se usa el

diferencia de volumen k', dk', di dg, para considerar todas las posibles transiciones. El
factor k', dk’, di es el diferencid de area en el plano perpendicular a la direccion de

confinamiento, donde se indica con la prima que la suma se efectlia en los valores finales

. - 7 . ’ . . - - 7 'L
de latransicion. Por comodidad se tomara como origen de lavariablel la direccion de k;

antes del scattering. El factor dg, es € diferencial de la componente en la direccion de
confinamiento del momento del fondn trasferido en e scattering. Por tanto, sumando en
todos los posibles estados finales en €l plano perpendicular aladireccién de confinamiento,
y sumando en todas las posibles componentes q, de los fonones, se esta teniendo en cuenta
todas |as posibles transiciones que pueda realizar el hueco:

Op ﬁDz X

op gN (4.35)

x 11 (a,) "Gy .0 (E-EmD op)k'|| dk', dl da,

Efectuando la integracion en las variables k', y ¢, y dgjando sin integrar la variable

angular 0 , se obtiene la expresion de las probabilidades angulares para ser usadas en las

simulaciones, de forma equivalente a las ecuaciones (2.29), (2.30) y (2.31). En estas

probabilidades resulta fundamental conocer las funciones Gizquz . Como consecuencia del
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desconocimiento que hay de las mismas, en la simulacion de la dinamica de |os electrones a
menudo se asume tacitamente que estas funciones son la unidad por similitud con sus
equivalentes tridimensionales [Fischetti, 1993]. Sin embargo, en la banda de vaencia esta
aproximacion es demasiado burda puesto que sus equivalentes tridimensionales no son la
unidad [Wiley, 1971]. Ademés, segun las ecuaciones (2.9) y (2.10), dichas equivalentes
tridimensionales dependen exclusivamente de I , que es € angulo entre los vectores de
onda inicial y final en & scattering. En e caso bidimensional no es posible usar las
funciones tridimensionales, ya que dicho angulo de scattering no estd4 definido como
consecuencia de laindeterminacion de la componente z del vector de onda de los estados.

Por este motivo, una posible alternativa que se propone en este trabajo es sustituir las

funciones Giz'Df,qZ por valores constantes que actien, en principio, como parametros de

gjuste. Con laidea de minimizar €l nimero de parametros en los calculos, en este trabajo se
usa la siguiente aproximacion

G;'Df'qz ~[ (4.36)
siendo 0 una constante de gjuste, que se puede interpretar como un promedio angular de
las funciones G‘Z'Df'qz . Se usara la misma constante para todos los procesos de scattering,

tanto intrasubbanda como intersubbanda, tanto entre subbandas de un mismo tipo de hueco

como entre subbandas de distintos tipos de huecos. Dicho parametro de gjuste ha de ser

menor gue uno, ya que lasfunciones G,y , - estén acotadas [Costato, 1972]:
O< Giz’,;qz <1 (4.37)

Con esta hipotesis la ecuacion (4.35) es

“da, fi (E'-Emi ,,)K) ok (4.38)

opt (F \ _ gt 0 Nep 0,
Piu pf (kﬂ)_ (27T)2|]|] OpQNop +1QD ﬁi,f(qz)

La primera integral puede calcularse de forma sencilla usando las propiedades de la
transformada de Fourier [Price, 1981]

Jli,f (a,)
La segunda integra est relacionada con la densidad de estados del nivel de energia final.

“dg, =2n fi ,(2)1,() dz (4.39)

En ella se puede hacer la transformacion de la ecuacion (4.4)
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! ' rnH,L,SO ' ' '
k||dk|| = T 0 H,L,S(E _Vf )D H,L,S(E _Vf )dE (4-40)
donde E' eslaenergiatotal del portador tras la transicion, y se ha usado € valor efectivo

del potencial electrostético en la subbanda final V, , ecuacion (4.7), con € fin de que se

pueda usar este cambio de variable para cuaquier perfil de potencial electrostético.

Integrando en los estados final es posibles, se obtiene

m SO
fi(E-Emd )k, dk, = %Jn wis(ExDg -V, s(Ex0 -V,) (4.42)

Y finamente obtenemos |as siguientes tasas de scattering con fonones opticos

0D?[ Ng, fl
PI-(I),?;L,n;S,nD H,n'(E) = rnH HN j_ Hjﬁ H,n'(Z)‘z‘D H,n;L,n;S,n(Z)‘z(jZ><
op

201 (4.42)
X\/D H(E il:Iop _VH,n')[| H(E il:Iop _VH,n')
nD?f] N 2 2
pot (E)=1 ﬂ * ﬂl] (2D o nsn(2) dzx
H,n;L,n;S,no L,n( ) 2D1'ﬂop[| Nop +1[|J‘ L,n( )‘ ‘ H,n,L,n,S,n( )‘ (443)
X\/D L(E il:lop _VL,n')I:I L(E il:lop _VL,n')
D20 N, [ 2 2
P|-|O,F:1t;L,n;s,n sn(E) = m i 00 (2) D hninsn(2) dzx
D 20 Hl oplq NOP +1EJ’ ‘ ‘ ‘ (444)

X\/[I S(E il:lop _\/S,n')[I S(E il:lop _VS,n')

La parte superior (inferior) de cada una de estas ecuaciones es la probabilidad de
absorciéon (emisién) de un fondn optico por € portador. Por claridad, en esta etapa del
calculo se han sustituido los subindices i y f, que expresaban en genera el estado inicia y
final en la transicion, por subindices compuestos por un primer subbindice, que indica e
tipo de hueco (H, L 0 S), y un segundo que designa el nimero de la subbanda dentro del
conjunto correspondiente, siendo n para € estado inicid y n’ para € final. Por gemplo,
Pfr’jfn un(E) eslatasa de scattering para transiciones cuyo estado inicial es la n-ésima
subbanda de huecos ligeros y cuyo estado final es lan’-ésima subbanda de huecos pesados.

Acerca de las anteriores tasas de scattering, comentamos a comienzo de esta seccion la
posibilidad de que € vaor del potencia de deformacién de los fonones épticos confinados
en una estrecha capa de Si difiriese de su vaor tridimensiona. Por tanto, D podria usarse

como un parametro de guste en e simulador. Sin embargo, también nos resulta
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desconocido e valor medio de 0 . Combinando ambos pardmetros desconocidos podemos
definir un parametro de gjuste I  que los englobe

0 200D? (4.45)
El mismo concepto fue & que se empled en la formulacidn de las tasas de scattering
tridimensionales, ecuaciones (2.35), (2.36) y (2.37), donde se usaba un potencia de

deformacion que incluia el promedio angular de lafuncion G( ).

Usando esta definicion, la expresion final de las probabilidades de scattering es

2 No
Pl-io,F;:;L,n;S,nu H,n'(E) = 23413] OpE N S—lﬂjﬁ H,n'(Z)‘z‘[l H,n;L,n;S,n(Z)‘deX (4.46)

op

X\/D H(E il:lop _VH,n')l:| H(EiDop _VH,n')

020 Ng [ 2 2
PI-|O,F;1t;L,n;S,nD L(E) = M HN ilﬁjﬁ L,n'(z)‘ ‘D H,n;L,n;S,n(Z)‘ dzx
op

2|:|1’ﬂ0p[| (4.47)
X\/D L(E =0 op —VL'n')D L(E et op _VL,n')
020 N, [ 2 2
Por;t- nSn n(E) = L ® { n'(Z) { n;L,n; n(z) dZX
H,n;L,n;S,n0 S, 2Dm0plq Nop + HJ' S, ‘ ‘ H,n;L,n;S, ‘ (448)

X\/D S(E +0 op _VS,n')[| S(E +[ op _Vs,n')

4.4.2 Scattering con fonones acusticos

La ecuacion (4.33) es e punto de partida del clculo de las tasas de scattering con
fonones acusticos. Esta expresion se simplifica de la misma forma que en € caso
tridimensional usando un tensor de deformacion isotropo, y por consguiente
‘I] .0 ijqj‘z ~0 2g°. Con respecto a la constante de acoplamiento 0 , se puede hacer la
misma observacion gque se hizo para la correspondiente a los fonones épticos. en una
estrecha lamina de S su vaor podria diferir notablemente del que presenta en un cristal

tridimensional. Por otro lado, las funciones G;g,qz siguen siendo desconocidas, y se acepta

gue es vaida la aproximacion ya indicada en la ecuacion (4.36). Con estas consideraciones

se tiene que latasa de scattering con un fondn acustico es
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Mgl

Vo [

P(K ik, ) = 0 (E-EmD) (4.49)

l; ¢ (a,)

En esta seccion se pretende formular unas tasas de scattering con fonones acusticos
siguiendo un camino paralelo a que se siguid en e caso tridimensiona. Recordemos que
en e apartado 2.2.2 se usd un modelo de scattering inelastico donde se calculaba una
energia media para € fonon aclstico que era funciéon del tipo de transicion y de la
temperatura del sistema. Con la misma intencion se buscara a continuacion el valor de la
energia media de los fonones acusticos que interaccionan con los portadores en cada unade
las posibles transiciones del scattering bidimensional. Tras este paso, € célculo de las tasas
de scattering sera equivalente a que se ha seguido en la seccién anterior para los fonones

opticos.

Energia media de los fonones acuisticos

A partir del modelo de la relacion 0(g) de los fonones aclsticos que se usa en este

trabajo, ecuacion (2.11), se puede admitir de partida que la energia media de los fonones

acusticos que interaccionardn con los portadores en una transicion entre una subbanda

2D
acu,ii

inicia i y unasubbandafinal f, 0 ¢, verificalasiguiente relacion

020, ¢ =hu. /(g% (4.50)

2D,in f

donde <q2>2D L. 88 el valor medio del cuadrado del momento transferido por |os fonones

acusticos a portador en la citada transicion. Dicho valor puede calcularse como
2 /N2 2
<q >2D,i|] f _<q|| >2D,i|] f +<qz>2D,iD f (4.51)
siendo, asi mismo, (gf) 'y (qZ)  los valores medios de los cuadrados de las
2D,in f 2D,in f

componentes del momento transferidas a portador en e plano perpendicular a la direccién

de confinamiento y en la direccidn de confinamiento, respectivamente.

Para cacular (gf)  se parte de la conservacion del momento en € plano
/20,0

perpendicular aladireccion de confinamiento
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of =Ki+ki -2k k, cosl (4.52)
Conocidas las relaciones entre la energia 'y e momento de las subbandas inicia y fina

de latransicion, que se denominan E; (k;) y E, (k',) respectivamente, se puede conocer la

energia total del portador antes y después del scattering. Sin embargo, para simplificar €
cdculo se usa de nuevo la misma aproximacion gque se realizo para determinar la energia
media de los fonones acusticos en €l scattering tridimensional, esto es, en primera
aproximacion se supone que la energia del fondn aclstico es pequeiia comparada con la

energia del hueco, y por consiguiente E; (k) =~ E, (k') . Esta aproximacion hace posible

gue se pueda relacionar kﬁ con k, delasiguiente manera

K\ =0, (E), (4.53)
Las funciones 0, ; (E) dependen exclusivamente de |a energia total del portador, y se

pueden obtener a partir de las relaciones entre la energia y e momento de las subbandas
inicial y final. Es necesario tener en cuenta que dicha relacion sblo tiene sentido para

energias mayores que E_ ., e maximo de los fondos de las subbandas inicia y final, donde

min !

ambos estados son mutuamente accesibles a través de un scattering el stico. Esta definicién

permite expresar la conservacion del momento como
o2 =k {1+0, (E)-2.0 ,, (E) cost } (4.54)
y e promedio angular de esta magnitud en el plano es
97, ,(E) =k2{1+0 ,(E)) (4.55)
Este promedio depende de la energiatotal del portador. Por tanto, habra que tener en cuenta
la funcion de distribucion en energias de los portadores en la subbanda inicia para estimar

el valor de <q"2> (1 Que serd independiente de la energia, equivalentemente a como se

2D,in

hizo en la ecuacién (2.45).

[ o, (E)Dy, (E)e ™ dE

[ Dap, (E)e™'*"dE

<q||2>2D,iD £ (4.56)

Al igua que ali, se admite como vélida la estadistica de Boltzmann en este calculo.

Ademéds, en este caso se ha usado la densidad de estados bidimensional de la subbanda
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inicial i, D,y (E), que se mostro en la ecuacion (4.8). Considerando también las relaciones

indicadas en las ecuaciones (4.53) y (3.31), se deducen los siguientes resultados para una
subbandaisttropay no parabdlica:

< 2>H,n;L,n|] H,nL,n"
G 2D,in f

2 ~0mi,;, m, 0
> 0 + 0
=h m‘“[lni(nn,i) Df([l“,f)l]
L 0(E-Vi)u (E-V)e='*"dE

0,(E-V)0, (E-V)e ™" "dE (4.57)

< 2>H,n;L,nD sS,n'
qII 2D,in f

2 0 mby; mso[JII'Sn'_DSOh “ElkeT
x . 'S, 0~/0 (E-V,) ,(E-V)e"""dE 4.58
h? o0 (0 "'i) 05 ||;s,n') 0 ( !

L 0(E-Vi)u (E-V)e™"dE

< 2>S,n|] H,nL,n'
G 2Din f

2 ~ 0m f,s,-0,] mi,, 0 .
S Lot s P TG(E -V )0 s(E-Vs,)e ™ *TdE  (459)
h® %wnp 0 5(0 ||:s,n) 0,@ ||,f)|]

L 0 s(E-Vs, )0 6(E -V, )e ™/ dE

<q2>S,r‘II] sS,n' _
Il /2pin t

2my o 00psn 0ol Bpsw 050 :
> Lo # = 0 (B Vs, )0 o(E - Vs, )e ™ “TdE  (4.60)

h* %Ewmp 040 isn) 0sQpsa) 0

L J06(E-Vs) 6(E-Vs,)e ™' dE

min

La ecuacion (4.57) se aplica en todas las transiciones cuyos estados inicia y final sean de
huecos pesados o ligeros. La ecuacion (4.58) se refiere a transiciones desde subbandas de
huecos pesados o ligeros a subbandas de huecos split-off, mientras que la ecuacion (4.59) se
refiere a las transiciones inversas, las que se inician en subbandas de huecos split-off y
terminan en subbandas de huecos pesados o ligeros. Por Ultimo, la ecuacién (4.60) se usaen
las transiciones cuyos estados inicia y final se encuentren en subbandas de huecos split-off.

La notacién seguida sefiala todas estas consideraciones en e superindice de la funcion

<q||2>2D,iu i
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Para realizar un estudio que considere la anisotropia de la banda de valencia, tal y como
se mostré en la seccion 3.7, deberia usarse en la deduccion de las ecuaciones anterioresi) la
densidad de estados bidimensional que se deduce del modelo anisbtropo v ii) la reacién
entre el mddulo del vector de onda paralelo y la energia paralela expresada en la ecuacion
(3.42). Con respecto a primer punto, en e apartado 4.2 se comentd que las densidades de
estados del modelo anisotropo se obtienen a partir de la ecuacion (4.8) sustituyendo las

masas efectivas de alli por los valores my definidos en la ecuacion (3.41). No obstante, este

cambio no atera las expresiones para calcular las funciones <q”2>2DiD f del modelo

anisotropo ya que, al realizar €l cociente entre las integrales, se cancelan las constantes. Sin

embargo, & segundo punto si modificael calculo, obteniéndose las siguientes ecuaciones:

< 2>H,n;L,n|] H.onsLn'
q|| 2Di0 f

2 e Dm0y My ElkgT
= e /0 I(E —\/I)D I(E —\/i)e e dE (461)
:hz gl @) 04 @00

L mi(E-Vu (E-V)e ™ dE

< 2>H,n;L,nD s,n'
q|| 2D,in f

2 om0, mth”.Sn.—Dso]] ~E/kgT
S [ g b Tl 0:/0, (E-V)0, (E-V))e™"*"dE 4.62
h? FEwepl (@0) 0s@gsn) @ )

L i(E-Vu (E-V)e ™ dE

< 2>S,n|] H,nL,n'
G 2D,in f

2 . 0mgf,.o, -0,] 0,0 i
ol B P VM (B Ve 0 o(E-Ve)e ¥ dE  (463)

min[l D S(D ||;S,n) D f(|:| ||,f)[|

L J06(E -V s(E-Vs,)e ™' dE

La ecuacion (4.60) se mantiene aunque se realice un estudio usando € modelo anisétropo

de banda descrito en este trabgo, ya que € model o consideraisbtropala banda de split-off.

La energia paralela 0, es una funcion de la energia total del portador, E, cuando se

considerala no parabolicidad. De la ecuacion (3.10) puede obtenerse dicha relacion

0 1= E- Ez(E) (4.64)
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El hecho que complica notablemente el céalculo de las integrales es que los autovalores E,
de la ecuacion de Schrodinger son a su vez funciones de la energia total del portador. No
obstante, ya que la variacion de E, suele ser pequefia, podemos despreciar esta
dependencia para efectuar este promedio y suponer que E~0, +E,; (0), siendo E la
energia total del portador y E,;(0) €l valor de E, en e fondo de la subbandai, que es un

valor constante. Asi, las ecuaciones (4.57), (4.58), (4.59) y (4.60) se transforman en:

. X
2D,in f h2 £ /7[' | (E —\/I)D I(E _\/i )e—E/kBTdE

X£ om [E-EZJ(O)]+ m, E-E,,(0)]
w10 (E-E,(0) 1,(E-E,, (0)q

<q”2>H,n;L,nD H,nsL,n' 3 1

(4.65)

0,(E-V) ,(E-V,)e ™" dE

<q"2>H,n;L,nD sn' 2 1

i [ o (E-vn (E- V)e‘E“‘BTdE

min

XD £ 0m [E Ez| (O)] my, [E B Ez;S,n' (O) Uy ]] (4.66)
w00 (E-E,(0)  04(E-E.,(0) 1§
0,(E-V,)0 ,(E-V)e " "dE}

. =— X
2D,in f h2 -E |:| S(E _VSYn)D S(E _Vsyn)e—E/kBT dE
! gm E-Esn(@-05] m E- Ezf(O)] (4.67)
p%rp  0s(E-E;s,(0) " (E-E,; (0))n
\/D S(E _Vs,n)[I s(E _Vs,n)e_E/kBTdE}
2mg, 1 y
B [0 G(E-Ve, )0 o(E-Vs,)e ™" dE
I] I [E EzSn(O) 0 ] [E - Ez;S,n' (O) -0 so ]] (468)
a 0
o="0 0 S(E Ez Sn(o)) S(E - Ez;S,n' (O)) 1]
0 6(E-Vg, )0 o(E-Vq,)e ™ "dE}

y las ecuaciones (4.61), (4.62) y (4.63) se transforman en:

<q"2>S,nD H,nL,n' 2 1

<q||2>2D;S,nD s.n' -
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< 2>H,n;L,n|] H,nL,n’ 1

2
A /o, =2 X
o B [0, (E-V)n, (E-V))e ™" dE

(4.69)
y £ gn\u E - E.; (O)] ”Mf E - E. (0)]] 0 (E-V)I . (E-V)e = dE
wop 0 (E - E, (0)) ((E-E,; (0))|]
2\ H,niL,n0 S,n' 2 1
q , =— X
< I >2D,|D f h £ 0 i(E —Vi)D i(E —Vi)efE/kBTdE
§ D“% E-E, (0)] m, E-E,s,(0)-0 4,1 (4.70)
D mmD D (E EZI (O)) S(E Ez;S,n' (O)) H
0,(E-V,)0 (E-V)e " "dE}
<q2>s,n§ Hoiln 2 1
Vet T [ MD J(E Ve, )e S TdE
D poom, E-E,g, -0 4] Nt E-E,, ]1 (4.71)
g mmH |:ls(E_Ez;S,n) f(E Ezf)l]

\/[| S(E _Vs,n)[| S(E _Vs,n)e_E/kBTdE}

Una vez estimado €l valor de <q”2>2DiD .+ € siguiente paso serd determinar <qf>2D -

Este célculo ha de tener en cuenta que la componente g, de los fonones que interaccionan

con los portadores no esta perfectamente definida en una transicion aunque se conozcan los
estados inicia y fina del portador. La causa de este comportamiento es que no existe una

ley similar a la de conservacion del momento en e plano perpendicular a la direccién de
confinamiento, y por tanto hay muchos valores posibles de g, que pueden efectuar la
transicion. Sin embargo, no todos son igualmente probables. La probabilidad de que un

fonon con componente g, entre en juego en una transicion entre dos subbandas de
funciones envolventes en la direccion de confinamiento 0, y 0 , es proporcional, segun la

ecuacion (4.49), a

P ()0 | fian, @eaz’ (4.72)

7HN 1@

Para simplificar esta expresion se puede admitir que N, +1~ N, que sera admisible dado

gue la energia de los fonones acusticos es pequefia. De esta manera se obtiene una
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probabilidad independiente de s e proceso es de emision o de absorcion. Ademés,
teniendo en cuenta larelacion lineal entre laenergiay e momento de los fonones acusticos

que se ha usado en este trabajo, ecuacion (2.11), la frecuencia 0 , es proporciona al

modulo del momento del vector de onda del fondn. Descomponiendo éste en sus
componentes en la direccion de confinamiento y perpendicular a la misma, la ecuacién
(4.72) setransformaen
0 mfged 0 )
2 2 0 kgT _1q0 * iq,z
P (@) /o7 +a2 xle B x| fi} (20, (6% dz (4.73)
f f

Esta probabilidad depende del valor que tome q”2. En una primera aproximacion se

propone sustituir éste por su valor medio calculado anteriormente.

En el caso de que se eliminase €l confinamiento y las funciones 0, y 0 , fuesen ondas
planas con un momento definido en la direccion de confinamiento, la integral se
transformaria en una delta de Dirac que expresaria la ley de conservacion del momento en
dicha direccion. Cuando hay confinamiento, esta ley no existe, y la anterior expresion
considera la probabilidad de cada uno de los valores q, .

Un hecho que puede pasar inadvertido, pero que es de gran importancia en la
determinacion de la energia media de |os fonones acusticos, es la simetria par de lafuncién

de probabilidad p, ;(qg,). El argumento de esta funcion es la componente del fonon

acustico en la direccion de confinamiento, y puede tomar tanto valores positivos como

negativos. Como se puede comprobar, p, ((-d,) = p, ((d,), Y por lo tanto, si se calcula
<qz>2Di o obtendriamos siempre un resultado nulo. De esta forma, y para evitar trabgjar

con lafuncién valor absoluto, se ha preferido un célculo de la energia media de los fonones
acusticos tal y como se expreso en la ecuacion (4.50).
Usando la anterior funcion de probabilidad se puede estimar el vaor medio de g? en

unatransicion entre dos subbandas

. ~ JaZp, (a,)da,
<qz>zo,iu £ -me (9,)da, (4.74)
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El denominador de la ecuacion anterior es e factor que normaiza la funcion de
probabilidad. Paraimplementar numéricamente € célculo del promedio anterior se propone

usar la siguiente igualdad:

pitan, @evdz = |p @ @costa,adz] + [ 120, @sin@.d]

gue smplifica la tarea de efectuar €l promedio, puesto que se evita trabajar con nimeros
compleos.
Una cuestion importante que hay que destacar de la ecuacion (4.74) es que € promedio

<q22>2DHf depende Unicamente de las subbandas inicia y find, y es por tanto

independiente de la energia del portador. Ademés, la consideracion de isotropia o
anisotropia en € modelo de la banda de valencia esta implicita en las funciones
envolventes, por 1o que laanterior ecuacion es vadida para ambos model os.

Combinando las ecuaciones (4.50) y (4.51) con las que se han demostrado en esta

seccion para obtener los valores de (g ) y (a2) se puede calcular € valor

2D,in f 2D,in f

medio de la energia que se pone en juego en un scattering con fonones aclisticos.

Tasas de scattering

Asi pues, una vez que se ha determinado los distintos valores de |as energias medias de
los fonones aclsticos para cada transiciéon, se incorpora la aproximacion de fonones

acusticos de energia constante ala ecuacion (4.49) efectuando las siguientes sustituciones:

2

I jc?j,i
1 (),
. 0 0 (4.76)
I:lacu,ilj f
0,0 .

La probabilidad por unidad de tiempo de experimentar un scattering se escribe tras la

aproximacion como

R S o mn 20 .0 ZH N<q2> , H 2
P” (kll 'I;kll’ f)= huéI;\; ° ! N< ; o f+1H l,¢(d,) 0 (E'-EmD §£,m f (4.77)
0 D)oo 1 0

Se obtienen las tasas de scattering integrando en |os estados final es posibles.
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r mm 2°

(k ) acu,il f[l SH N<q2>2Dymf HX
Y @nutn Ny o+ (4.78)

x fI.,(a,)da, fi (E-Emn jsa.u Ky dk
Laresolucion de las integrales anteriores es idéntica ala que se llevo a cabo para el célculo

de las tasas de scattering con fonones opticos, ecuaciones (4.39) y (4.41). Por consiguiente,

|as tasas de scattering con fonones acUsticos seran
N, , i
<C| >zD,in f D
(@),0 +1ﬁ (4.79)

U Hn(z)‘ ‘D HnLnSn(Z)‘ dZL/D (E |:lacun] £ Hn)[I H(E |:lacultl f _VH,n')

2
PAcu ( )_mDDacum fDO

H.mLnS,n Hn
2hu

N

s s | |

N
PACU E _ mLDDacum f[l SH <q2>2D,iD f H
H,n;L,n;S,n0 L,n'( ) Zh—HN +1HX
B (Phow o 0 (4:80)

[ﬁ— Ln(z)‘ ‘D HnLnSn(Z)‘ dZL/D L(E I:lacum f VLn)[I L(E+Dacum f _VL,n')

mDI] N

acum il S <q2>2D,iu f

I I
1 1
PHA(;ULnSnD Sn(E) A3 .24
2h3U2|:| ﬁ N<qz>2D|D f +1ﬁ (481)

[J— Sn(z)‘ ‘D H nLnSn(Z)‘ dZL/D S(E Dacum f VSn)I:I S(E |:lacum f VS,n')

Cuando se estudiaron las tasas de scattering con fonones Opticos se comentd que tanto

0 como la constante de acoplamiento de los fonones dpticos podrian considerarse como

parametros de gjuste. De la misma manera, tanto I como 0 , pueden ser tratadas como

pardmetros de guste para los fonones acusticos, y por elo resulta (til combinarlas en un
Unico parametro. Definiendo

D000 (4.82)

|as tasas de scattering anteriores se escribirdn

p2 n2f N
PHA,Cr:L,n;s,nn H,n'(E) = mZ;_CUIDfE <qzjz: IfD f ]ﬁ_ﬂ] H.n (Z)‘ ‘D H n'-nsn(z)‘ dzx (4.83)

\/ (E I:lacuwl VH,n')I:I (E+Dacum f _VH,n')
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P (5= M 0 R Hjn @D (2] dzx
H,n;L,n;S,n0 L,n" 21’13U2|:| H N q > +1H L,n H,n;L,n;S,n (4 84)
1] 20,0 f 1] ’
\/DL(E-'—Dacum £ n) L(E+Dacum f _VL,n')
Acu _msonacum fDZH 2D||]f H 2 2
PH n:L,n:S,nd Sn( E) = Zh—ﬁ N<q2> +1HJ'D s,n'(Z)‘ ‘D H,n;L,n;S,n(Z)‘ dz x (455

1
\/D S(E I:lacum f VSn)l:| S(E I:lacun] f _VSn)

4.4.3 Tasas de scattering bidimensionales. Scattering

debido alarugosidad superficial.

En & estudio del comportamiento de los portadores en gases confinados en una
direccién por un potencia electrostatico €l hamiltoniano que se propone considera dicho
potencia superpuesto a otro que es perfectamente periddico en todo el plano perpendicular
adicha direccion de confinamiento. De hecho, las funciones de onda que se proponen para
el portador, ecuacion (4.19), mantienen la periodicidad caracteristica de las funciones de
Bloch en ese plano. No obstante, cuando la interface o interfaces presentes en la estructura
no son perfectamente planas, € potencial en cada plano paralelo a las mismas pierde su
periodicidad, y por consiguiente ni e hamiltoniano resuelto ni las funciones de onda
propuestas serén las adecuadas. De esta forma surge un nuevo mecanismo de scattering, €l
scattering debido alarugosidad superficial.

Para describir la interface rugosa a partir de la interface plana del hamiltoniano no

perturbado se define una funcion A(ry) que indicara la desviacion de la primera interface

respecto a la segunda. Dicha funcidon estd definida en € plano XY, perpendicular a la
direccion de confinamiento en el sistema de referencia que se ha usado en este trabgo. S es
positiva indica que € Oxido se adentra en lacapade Si, y viceversa si es negativa. Como
gjemplo, la Figura 4.5 muestra dos interfaces: la primera es plana, mientras gque la segunda
representa una modificacién de la primera ala que se le ha afiadido la rugosidad usando una

funcion aleatoriaarbitraria A(Ty) .
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Figura4.5: Representacion esquemdtica de unainterface entre Si y SiO, plana (@) y rugosa (b).

Yaquelafuncion A(r;) desempefia un papel esencial en lainvestigacion del scattering

debido a la rugosidad superficial, su determinacién es una cuestion de enorme interés. En
las primeras investigaciones sobre este mecanismo de scattering, cuando aln no se conocia
laforma de la rugosidad superficia de la interface, los estudios se apoyaban en postulados

acerca de las funciones 0(r;) [Ando, 1982]. Posteriormente fue posible estimar

experimentalmente una forma mucho mas redista de la funcion 0(r;) usando la
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Microscopia de Transmision de Electrones de Alta Resoluciéon (HRTEM) [Goodnick,
1985]. Desde entonces muchos autores han basado sus estudios en los resultados de este
ultimo trabajo [Gamiz, 1999a]. En este trabgjo también se ha optado por usar este modelo
de rugosidad superficial de lainterface Si-SiO..

Para comenzar €l cdlculo de las tasas de scattering debido a la rugosidad superficia es
necesario formular la perturbaciéon del hamiltoniano, que esta estrechamente vinculada a la

funcion A(ry) . Para el estudio de transistores basados en la estructura MOS, Goodnick et

al. [Goodnick, 1985] propusieron que €l potencial eectrostético en un punto del interior de

la capa de Si de coordenadas T, z) podia aproximarse usando € teorema de Taylor del

siguiente modo:
V(z+0 () =V(2) +1 (ﬁ)‘z\; (4.86)

A partir de esta aproximacion se obtiene la perturbacién del hamiltoniano debida a la

rugosidad superficia, que paralos huecos es:
Hes ~l8V(z+0(f)) -V (2)]~|eD (fﬁ)‘z\; =|en (f) E-2] (4.87)

siendo E d vector campo eléctrico y 2 el vector unitario en la direccion del ge Z. Asi
pues, la perturbacién del hamiltoniano propuesta por Goodnick et al. esta relacionada con
el valor del campo el éctrico.

Sin embargo, aunque esta propuesta proporciona buenos resultados en la descripcién de
la fisica de transistores basados en la estructura MOS, no es una buena aproximacién para
el estudio de dispositivos donde la capa de S tiene un espesor pequefio [Gamiz, 19994], y
se requiere un model o més adecuado para € estudio de transistores basados en la estructura
SOI. Con esta idea, Gamiz et al. propusieron una nueva forma de la perturbacion del
potencial electrostético que esta en consonancia con |o que se observa en una estructura
SOI [Géamiz, 1999a):

V(z+1 (F) =V(2) +V(Z+”Dm) V@

0 (%) (4.89)

m

Siendo A, e valor cuadratico medio de la funcion de rugosidad 0 (r;) . De esta forma, el

hamiltoniano de la perturbacion es
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V(2+D m) V(z) 1R/ (z)

Hes =le

donde se ha usado la siguiente definicion:
AV_(2)=V(z+A,)-V(2) (4.90)

(f) =le~,

(4.89)

m

Esta aproximacion proporciona una descripcion adecuada de la perturbacion del
hamiltoniano debida a la rugosidad superficia en una estructura SOI tanto paralainterface
de puerta como paraladel oxido enterrado. Segun los jemplos mostrados por Gamiz et al.,
hay una gran similitud entre el potencial electrostético calculado exactamente y €l estimado
usando la perturbacién de la ecuacion (4.88). Sin embargo, el potencial de Goodnick et al.
en (4.86) muestra importantes diferencias con € potencial exacto. Estas evidencias apoyan
€l uso del modelo de Gamiz et al. en detrimento del de Goodnick et al. parala estimacion
de las tasas de scattering debido a la rugosidad superficial en transistores SOI. En este
trabajo se han desarrollado las tasas de scattering de acuerdo con este modelo de manera
gque se pueda disponer de ellas en el futuro para posibles investigaciones sobre estos
dispositivos.

Para calcular estas tasas de scattering considerando e modelo de banda de vaencia
expuesto en este trabajo partimos de la Regla de Oro de Fermi, ecuacién (4.16). La parte

fundamental del desarrollo es e estudio del eemento <I', TH K, ). Usando las

funciones de onda de los portadores que ya se han usado en apartados anteriores, ecuacion
(4.19), se obtiene

k. f ‘HRS‘k||'>=‘d o o (P o (A 00 (Fy s 20V, (20, (DF (4.9)

0
N,
La rugosidad superficia 0 (['r”) se sustituye usando la siguiente relacion basada en su

transformada de Fourier, 1 ()

1(F) - J% i (@) 4.92)

sendo S la superficie de la interface, Ei” las frecuencias espaciales de la rugosidad

superficial en € espacio reciproco y déﬁn el diferencia de areaen e mismo.
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< I ‘HRs‘kn" \d

leu,

T (4.93)
x (i o)y, (i (@) ; (20 V(20 ; (2)drdd,

Al igual gque se hizo en € estudio de las tasas de scattering con fonones, a continuacion
se redlizan los siguientes cambios de variable: F=f, +Z; f = RI +0 K=RK+rK,
siendo R1| y RK vectores de lared directa'y II y 1.k vectores que variarén dentro de la
celdaunidad. De estaformalaintegra espacial se transformaen

[ (P o (Fe 4 L @V (20, (AF =
‘ZZ ﬁJfO(R|+Rk+rr'+r R)U, o (R + RK+F +1R) (4.94)

e &Rl (R LV (R, 10 (R, +1))dE
Se admite que, dentro de una celda unidad, la variacion de las funciones envolventes 1 ; (2)
y del potencial electrostatico son despreciables
DR+ V(R 41,00 (R +1,) =0 ( (R)IV, (R (R,) (4.95)
y teniendo en cuentala periodicidad de las funciones u, , (f) se puede aceptar que
u*fvo(Flﬁ| +RK+f + rZ"IZ)uiVO(Ii| +RK+ 6 +1,K) = uj o (f +r K)o (f +1,K)  (4.96)
El resultado fina de estas aproximaciones al incorporarlas en la ecuacion (4.94) es

fi o (P o (A 4% | v, (20, (2 dF ~

"UZ e Fi-h-G1R Z” T(R)IV, (R, (RZ)EX ﬁfm( LK) (F + oK) x  (4.97)
0R OR c.u.

xe" -k -Gy My dlﬁ“dl‘ "
El vaor de la primera sumatoria viene dado por la ecuacion (4.25), que expresa la ley de
conservacion del momento en el plano perpendicular ala direccion de confinamiento, y que

ademés indica los valores de ﬁ” gue pueden realizar la transiciéon para un par de estados

inicial y final cualesquiera. Con respecto a la segunda sumatoria, se transforma en una
integral de la misma manera gque se hizo en e estudio paralos fonones, ecuacion (4.26). Por

tanto, la ecuacion (4.97) queda como
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N|| r r 6 r )

I—D (K", =k, =g, - G;) x _ﬁ ((20V_ (20, (2)dzx
C.u. L L (498)
x ﬁfo(ﬁ +1, K)o () + r/K)e dr, dr,

Introduciendo estos resultados en (4.93) obtenemos

Ky M i) =S @0V, (20, (2)dz

) oS S v . (4.99)
x fuy o5+ R o (F +rKk)e @ dfdr, x fii (k' -k, -G -G,)o (G)dd,

Finalmente, la Ultimaintegral seresuelve de formatrivial
I' T i
J] (k') =k - an -G (an)dan =10 (an) (4.100)
donde se ha redefinido Ei” como € momento transferido en el scattering que satisface la
ecuacion de conservacion correspondiente ya demostrada. Usando el valor calculado parael

elemento de matriz, la probabilidad por unidad de tiempo de sufrir un scattering debido ala
rugosidad superficia es
PRs(ﬁ,i;ﬁ', f) :Zﬂf‘;ﬂf”)zeggﬂ ﬁ “(20V_ (20, (z)d{[] (E'-E) (4.101)
m>) [
Apréciese que en esta expresion aparece la funcién G;gp evaluada para g, =0. El
desarrollo de las tasas de scattering de fonones y de rugosidad superficial sugiere que
siempre que e portador sufra un scattering debido a un agente tridimensional (como es el
caso de los fonones), la funcion de solapamiento tendra la forma G‘z',;qz , mientras que en
aquellos mecanismos de scattering cuyo agente sea esencialmente bidimensional (como la
rugosidad superficial) la funcion de solapamiento seraigual alatridimensiona evaluada en
g, =0.
Para calcular las tasas de scattering, se integra en todos los posibles estados finales del

portador. Estos estan contenidos en un plano del espacio K, y por tanto en e céculo seréa
necesario usar la densidad de estados en € mismo, S“/(Zvr)2

R ()=

2, fii @0V, (20, (z)d% i (&) Gt g (E-E)kjakal (4.102)

L
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A continuacion se redliza € cambio de variable mostrado en la ecuacion (4.4), que

transforma la anterior integral en I<1| en unaintegral en la energia total fina del portador,

E'. Laintegracion en esta variable es sencilla, ya que la Unica parte del integrando que
depende de la misma es la delta de Dirac. Fisicamente esta integracién implica la
conservacion de la energiatota del portador en e proceso de scattering. Conviene recordar
por tanto que a lo largo del célculo se han encontrado dos leyes de conservacion para el
scattering debido a la rugosidad superficial: la conservacion del momento en e plano
paraelo alainterface, ecuacion (4.100), y la conservacion de la energia total del portador
gue se acabade ver.

Como resultado de dichas leyes de conservacion, para un determinado estado inicia €

vector Ei” es unicamente funcién del angulo de scattering I (dngulo entre €l vector de onda

l (&II)‘Z

dependera del mismo. Ademés, las funciones G}, podrian depender tambien del angulo

paralelo inicia If" y € vector de onda paralelo final Ifﬂ'), y por consiguiente,

0 , a igual que sus correspondientes tridimensionales. Se tiene entonces

RIS, (i) - 27jﬂz rng fri@uv, (20, (Z)d% S0 (E-Vn (E-V)x

x fi (&) G ot

En este punto se puede extraer la probabilidad angular de scattering debido a la rugosidad

(4.103)

superficial a partir de la anterior ecuacion. Cuando no se readiza la integracion angular, se
obtiene

RIS 0) =1 () Gl (4.104)

Ya que las funciones G;E;O no son conocidas, en este trabajo se aproximan por funciones
isotropas segun la ecuacion (4.36). Asi, la probabilidad angular de scattering se reduce a

RF0) =[0 () (4.105)

Continuando con €l célculo de las tasas de scattering debido ala rugosidad superficia, y

teniendo en cuentala ecuacion (4.37), podremos acotar € vaor de laintegral delaecuacion
(4.103) por
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2 _; 2
O< Jn (4) Gl ol < Jn (4) a (4.106)
y de estaforma en cada caso es posible encontrar un que verifigueque 0 <0 <1 tal que
Jo (@) Gl o)t =0 o (d) cn (4.107)
Hasta esta igualdad se puede llegar sin aproximaciones, aunque hay que resatar que €

desconocimiento de las funciones G5, hace iguamente desconocidos los valores

adecuados de los parametros 0. No obstante, siendo consistentes con la hipétesis que se

realizé para las funciones G2Dq en e caso del scattering con fonones, seria adecuado

admitir 0 =0 . Lastasas de scattering con larugosidad superficial son, finalmente

R (E) = jﬂﬂz r]:; fii @0V, (z)d% SO (E-VO (E-V)x
< Ji@)w

Hasta el momento no se ha mencionado la forma de la funcién ‘l] (ﬁ”) 2,

(4.108)

por lo que la

ecuacion anterior no esta vinculada a un tipo particular de rugosidad superficia, y es una
expresion general. Admitiendo e modelo de rugosidad superficial de Goodnick et al.
[Goodnick, 1985] usado por muchos autores y basado en estudios experimentales,

admitiremos que la rugosidad superficial de la interface entre S y SO, da lugar a la

siguiente expresion de [ (df")\z

m 2 L2
‘D (&)‘2 — m —corr

3/2

212 1 4.109
|:|1+ q LCOI’I’ |:| ( )
0 2

donde L_, . eslalongitud de correlacion de la rugosidad superficial. Por tanto las tasas de

corr

scattering obtenidas con este modelo son

I:l Lcorr 2
P (E) = ‘q _ﬁ (20 V(20 , (Z)d% mﬂ A(E-V,)x
™ (4.110)
% f 1 3/2d|:|
I:I q2 L2
Dl+¢
0 2
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La ecuacion (4.110) se transforma en la expresion de la tasa de scattering debido a la
rugosidad superficial que proporcionan Gamiz et al. [Gamiz, 1999a] cuando se eliminala
no parabolicidad de la banda (0 (0) =1;0 (@) =1) y se supone que 0 =1. Esta dltima
ecuacion no considera el apantallamiento que readliza e resto de portadores del
semiconductor. Con respecto a esta cuestion, Gamiz et al. incorporan este apantallamiento

introduciendo ad hoc una funcién 0(d)

L,
0(d) =1 21 q7rh2F(q) (4.111)

S

siendo 0 ¢ la constante dieléctrica del semiconductor y F(q) lafuncién definida como
F@=5m [fi, @, ) e duz] (4.112)
0

donde el indice de la sumatorial recorre todas las bandas consideradas en el estudio. La
introduccion de la funcion 0(q) en la ecuacion (4.110), un procedimiento propuesto
primeramente por Yamakawa [Yamakawa, 1996], ha de entenderse como una primera
aproximacion para tener en cuenta €l apantalamiento del resto de portadores, ya que
cuando se pretende usarla mas dléa de sus limites de validez puede presentar ciertos
comportamientos no fisicos. Incorporando los efectos del apantalamiento en las

probabilidades de scattering con larugosidad superficial, se obtiene la siguiente expresion:

H I“-corr ﬁ (20 V,, (20, (z)d% mﬂ t (E-Vi)x

m 4.113

X j 1 2d|] ( )
q Lcorr

2

R (E) =

D(Q)n

En estas probabilidades se tienen hasta tres parametros diferentes que se pueden usar
como parédmetros de gjuste cuando estos nos sean desconocidos, a saber, 0, L, Yy A,,.
Este (ltimo aparece implicitamente en la expresion anterior dentro delafuncion 0V, (2).

En la estructura MOS convencional los scatterings debidos a la rugosidad superficial
estan causados, fundamentalmente, por la Unica interface Si-SIO,. En € caso de una

estructura SOI, que es para la que se han desarrollado las tasas de scattering anteriores,
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existen dos interfaces distintas de este mismo tipo, lainterface de puertay lainterface con
el Oxido enterrado. Cada una de €ellas poducira scatterings en € portador durante su vuelo
libre. En los apartados siguientes se mostrara el procedimiento de clculo de las tasas de
scattering de unay otrainterface admitiendo que no existe correlacion entre ambas [Gamiz,
19994].

444 Tasas de scattering debido a la rugosdad de

puerta

Para particularizar la ecuacion (4.113) en una determinada interface es necesario

considerar los valores de los parametros L, ¥ A,, que describen su rugosidad. Ademas se
2
requiere calcular € término ﬁ (20 V, (20, (Z)d% gue contiene la informacion sobre las
L

fluctuaciones del potencial en la direccion de confinamiento debidas a los cambios en la

posicion de la interface de puerta. Para ello es necesario calcular AV, (z) a partir de su
definicién en la ecuacion (4.90). Esta funcion es la diferencia entre dos potenciales
electrostéticos. V(z), que es el potencia electrostético en la estructura no perturbada, y
V(z+A,), que es € potencial electrostético en la estructura cuando la interface en
cuestion se desplaza una distancia 0 . Para estimarlos, se acepta como condicion de

contorno que la caida de tension entre el Oxido de puertay e Oxido enterrado es la misma
en ambos casos.

Para gemplificar e procedimiento de célculo, en la Figura 4.6 se ha dibujado
esqueméaticamente una estructura SOl con una funcién de rugosidad arbitraria. Se ha
representado |os potenciales electrostaticos V(z) y V(z+A,,) correspondientes a modelo
de pozo triangular que se ha usado en este trabajo. V(z) es el potencial de la estructurasin
rugosidad, calculado en una lamina de Si de espesor L. Aumentando la anchura de la

l[dmina a un espesor L+ A, se calcula e potencial V(z+A,,) segin & procedimiento de
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Gamiz et al. [Gamiz, 19994a]. Lainterface entre el Si y el dxido enterrado se considera lisa
en €l calculo de lastasas de scattering debido alarugosidad superficia de lainterface del

oxido de puerta. Esto es asi porque en este estudio se considera que los mecanismos de
scattering asociados a la rugosidad de cada una de las interfaces estéan desacoplados.

Finamente, lafuncion AV, (z) se calcularestando los dos potenciales en laregion espacial

gue ocupa lalaminade Si en laestructurano perturbada, y se resuelve laintegral anterior.

V(z+5m)
V(z)
74

A

&m

Y=

P

= |

Oxido de Puerta ] Silicio Oxido Enterrado

=

=L
=

=

Figura 4.6: Representacion esquemética del potencial electrostético en una estructura SOl sin rugosidad de
puerta (linea oscura) y con rugosidad (linea gris). La linea discontinua en la estructura indica € valor
cuadrético medio de lafuncién de rugosidad que se hailustrado.

4.45 Tasas de scattering debido a la rugosidad del

Oxido enterrado

Para estimar |as tasas de scattering debido a la rugosidad de la interface entre la lamina
de S y €l oxido enterrado se han de considerar sus correspondientesvaloresde L, Yy A, .

Por lo general, ya que lainterface entre el S y e dxido enterrado es del mismo tipo que la

de puerta, se suele admitir que los valores ddl éxido enterrado son igual es en ambos casos.
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2
Ademas, es necesario estimar ﬁ S0V, (20, (z)d% para este mecanismo de scattering.
L

El procedimiento de calculo es similar a que se ha explicado en la seccién anterior parala
interface de puerta, con la unica diferencia de que la funcion AV, (z) se obtiene como
diferencia del potencia de la estructura no perturbada y el potencia de la estructura con la
interface del 6xido enterrado desplazada unadistancia 0 ,.

Para gjemplificar € clculo, en la Figura 4.7 se muestra un esguema de una estructura
SOI con una funcién de rugosidad arbitraria en la interface del éxido enterrado. El
potencial V(z+A,,) se obtiene considerando un aumento de [, en laanchurade lalamina
de Si. Para este mecanismo de scattering, lainterface entre el Si y el éxido de la puerta se
considera lisa, ya que no se tiene en cuenta la posibilidad de acoplamientos entre las
rugosidades de las dos interfaces. Finalmente se evallia 0V, (z) en laregion espacia que
ocupalalaminade Si en la estructura no perturbada, y se resuelve laintegral .

Aungue en ambos mecanismos de scattering la perturbacién se estima de manera
semejante, aumentado la anchura de lalaminade S una distancia 0 ,,, & hecho de que este

(—)Am

V@ LN A

aviyas

<]
<]
= A
Oxido de Puerta Silicio || Oxido Enterrado
=

-
8
==
F
s

Figura 4.7: Representacién esquemdtica del potencial eectrostatico en una estructura SOI sin rugosidad en la
interface del éxido enterrado (linea oscura) y con rugosidad (linea gris). La linea discontinua en |a estructura
indicael valor cuadrético medio de lafuncion de rugosidad que se hailustrado.
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aumento se realice en interfaces diferentes implica que la funcion AV, (z) sea distinta en

cada caso, tomando sus valores mayores en las cercanias de lainterface perturbada.

4.5 Resultados

En este apartado se muestran los resultados obtenidos a implementar las tasas de
scattering bidimensional es desarrolladas en este trabajo, que tienen en cuenta el efecto dela
no parabolicidad de la banda tanto en su desarrollo como en las funciones de onda que se
emplean en las mismas y que han sido obtenidas de la resolucién de la ecuacion de
Schrodinger de masa efectiva en e dispositivo considerando la no parabolicidad de la
banda.

En primer lugar se muestran las tasas de scattering bidimensionales en una estructura de
tipo SOI, modelada como un pozo triangular infinito de Si de 10 nm de espesor con un
campo eéctrico transversal aplicado de 10 kV/cm. Dichas tasas de scattering fueron
calculadas para transiciones entre los estados del conjunto de subbandas 531 referido en la
seccién 4.3.3. No obstante, |as tasas de scattering exactas deberian contener la contribucion
de las infinitas subbandas que componen la estructura, labor que es impracticable, y por
consiguiente las tasas de scattering mostradas, aunque son suficientemente precisas para
hacer un estudio de la dinamica de los portadores, pueden presentar comportamientos
especiales para energias altas que deben ser aclarados antes de comenzar su estudio. Un
ejemplo de éstos se observara en algunos casos, en 10s que a partir de una cierta energia, las
tasas de scattering mantienen un valor précticamente constante. Esta circunstancia podria
indicar que ya se han considerado todas las transiciones posibles entre las subbandas del
conjunto 531, y por dlo las tasas de scattering despreciarian cuaquier transicion a las
nuevas bandas que serian accesibles desde dichas energias.

Para conocer con precision €l valor de las tasas de scattering es necesario redizar un
profundo andlisis del transporte en la estructura simulada y establecer una comparacion con
resultados experimental es para gjustar los valores de |os parametros  (fonones Opticos), 0
(fonones acusticos) y [. No obstante, hemos optado por estudiar los comportamientos de

las tasas de scattering usando unidades arbitrarias, dejando para un posterior trabgjo la
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labor de gjuste de los pardmetros. Por ello, en principio se ha asignado a los mismos los
vaores correspondientes alas tasas tridimensionales: 0 =D", 0 =0,y0 =1.

La Figura 4.8(a) muestra las tasas totales de scattering bidimensionales con fonones
Opticos para € conjunto de subbandas 531. Cada una de las curvas representa la suma de
todas las tasas de scattering con fonones épticos de un portador cuyo estado inicial se
encuentra en la subbanda indicada en la leyenda, y cuyo estado fina es cualquiera de los
permitidos por € mecanismo de scattering perteneciente a conjunto 531. En la figura se
observa e escdonado caracteristico de las tasas de scattering bidimensionales como
consecuencia de | as discontinuidades de la densidad de estados, y como se puede observar,
en algunos tramos se observa una cierta pendiente en las curvas procedente de la no
parabolicidad de las subbandas. Se puede distinguir una importante diferencia entre los
valores de las tasas de scattering a bajas y atas energias como consecuencia de la alta
energia de los fonones Gpticos, que provoca que la emision no sea posible hasta acanzar
energias de unos 80 meV en @ caso estudiado, a partir de la cual la emision es el proceso
gue comienza a ser dominante. Como gjemplo gue ilustra este hecho, en la Figura 4.8(b) se
muestra la tasa de scattering para |l os portadores de la subbanda HO junto con la suma total
de tasas de emisiéon y la suma total de tasas de absorcién. La absorcion de fonones Opticos
toma un valor practicamente constante, con leves incrementos debidos tanto a la no
parabolicidad de la banda como a la presencia de més subbandas a las que & hueco puede
acceder absorbiendo un fonon. La emision, en cambio, aumenta répidamente a partir de su
energia minima, que coincide con lasuma de la energiadel fondo de la subbandaHO y la
energia del fondn oOptico. Estas caracteristicas hacen de los fonones Opticos un importante
factor de disipacion de energia, de manera similar a como actlan en € transporte
tridimensional.

Respecto a scattering con fonones aclsticos, la Figura 4.9(a8) muestra las
correspondientes tasas de scattering bidimensionales para e mismo conjunto de subbandas.
En esta figura se observa también el escalonado caracteristico. Sin embargo, debido a los
pequefios vaores de la energia de los fonones acusticos, la diferencia entre las tasas de
emisién y absorcion son pequefias, y por consiguiente no hay una region de energias donde
domine la absorcién y otra donde lo haga la emisién, sino que ambas son précticamente

igua de importantes en cualquier energia. Por e mismo motivo, tanto la emisiéon como la
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absorcion estarén presentes desde energias muy préximas a fondo de la estructura de
bandas, 10 que provocara el fuerte aumento de las tasas de scattering desde energias muy
bajas. La Figura 4.9(b) reflgja los comentarios anteriores, mostrando la tasa de scattering
con fonones acusticos para los portadores en la subbanda HO junto con la suma de todas las
tasas de emision y todas las de absorcion.

Respecto a scattering con fonones aclsticos, la Figura 4.9(8) muestra las
correspondientes tasas de scattering bidimensionales para e mismo conjunto de subbandas.
En esta figura se observa también el escalonado caracteristico. Sin embargo, debido a los
pequefios vaores de la energia de los fonones aclsticos, la diferencia entre las tasas de
emisién y absorcion son pequefias, y por consiguiente no hay una region de energias donde
domine la absorcién y otra donde lo haga la emisién, sino que ambas son préacticamente
igual de importantes en cualquier energia. Por el mismo motivo, tanto la emision como la
absorcion estardn presentes desde energias muy préximas a fondo de la estructura de
bandas, 10 que provocara el fuerte aumento de las tasas de scattering desde energias muy
bajas. La Figura 4.9(b) reflgja los comentarios anteriores, mostrando la tasa de scattering
con fonones acuisticos para |os portadores en la subbanda HO junto con la suma de todas las
tasas de emision y todas las de absorcion.

Respecto a la rugosidad superficial, se han calculado las tasas de scattering debido ala
interface de 6xido de puerta y de Oxido enterrado. Estas se han modelado usando unos
valores tipicos de Leyr y 0, Usados en otros trabgjos [Gamiz, 1999a], L, =15 Ay

corr

0, =5A.LaFigura4.10 muestra |as tasas de scattering para los portadores en cada una

de las subbandas del conjunto estudiado. En todos |os casos se observa un comportamiento
caracteristico: las tasas de scattering son crecientes cerca del fondo de las subbandas,
alcanzando un maximo, a partir del cual son decrecientes. Esta tendencia solo es aterada en
ciertos casos cuando se rebasa una energia que supera €l fondo de una nueva subbanda,
donde la posibilidad de nuevas transiciones incrementa | as tasas de scattering en el entorno
de dicha energia. No obstante, la tendencia vuelve a ser decreciente en cuanto se excede en
unos cuantos meV el fondo de la nueva subbanda.

Aunque la representacion se ha realizado en unidades arbitrarias, es posible comparar las

tasas de scattering debido alarugosidad superficial con lapuertay con e Oxido enterrado,
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corr
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ya que ambas son proporcionales (el Unico pardmetro de gjuste en ambas esl). Las figuras
muestran que larugosidad de puerta es mas importante que la del oxido enterrado en las
subbandas mas bgjas, y tienen practicamente la misma importancia en las subbandas mas
altas. Un andlisis de los valores numéricos muestra que, para estas Ultimas, las tasas de
scattering debidas a la rugosidad con € Oxido enterrado pueden ser incluso mayores. La
justificacion de este hecho esta en el comportamiento en las funciones envolventes, que
influyen en las tasas de scattering a través de las integrales de solapamiento. En las
subbandas fundamentales (HO, LO y S0) la funcion envolvente tiene su centroide mas
proximo a la interface de puerta. Sin embargo, las subbandas excitadas tienen su centroide
cada vez mas cerca de la interface del éxido enterrado, por 1o que la rugosidad del mismo
tendrd mayor relevancia que la de puerta en estos estados. En € caso estudiado este efecto
es peguerio. No obstante, éste se hace més visible cuando se incrementa el valor del campo
eléctrico. Se volvera sobre esta cuestion en la seccion 4.5.2.

Una vez que se han mostrado las caracteristicas mas importantes de las tasas de
scattering bidimensionales estudiadas en este trabgjo, a continuacion se andizara €l
comportamiento de las tasas de scattering en funcion de la temperatura, del vaor del
campo eléctrico transversal, de la anchura de la lamina de S y de los pardmetros que
definen la rugosidad superficial de lainterface Si-SiO,, tanto la correspondiente a la puerta
como al 6xido enterrado. Finalmente, se hard un estudio sobre como afecta el cambio de la
direccion cristalina en la que se confinan los portadores a cada uno de los mecanismos
tratados en este trabagjo.

4.5.1 Efecto delatemperatura

Aungue la temperatura es un factor de gran importancia en las tasas de scattering con
fonones, puesto que su poblacion en el sistema depende de esta magnitud fisica, ésta no
afecta en modo alguno a las tasas de scattering debido a la rugosidad superficial, ya que la
temperatura no se tiene en cuenta en el desarrollo tedrico de las mismas que se hallevado a
cabo. Por este motivo, en este apartado sdlo se andliza el efecto que tiene latemperatura en

las tasas de scattering con fonones en la estructura SOI que se estudid en € apartado
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anterior. Con € proposito de ver la influencia que tiene la forma de la funcion envolvente
del estado en las tasas de scattering, en este apartado y en los siguientes se mostraran los
resultados obtenidos para las subbandas HO y H2 como gemplos de una subbanda
fundamental y una subbanda excitada.

Respecto al scattering con fonones dpticos, la Figura 4.11 muestra las tasas totales de
scattering para los portadores en la subbanda HO y H2 en un rango de temperaturas que
comprende desde 77 K hasta 430 K. Se puede observar que en ambos casos las tasas de
scattering se incrementan notablemente a aumentar la temperatura, de igual manera a lo
gque ocurre en € caso tridimensional. A temperaturas menores de 200 K, la tasa de
scattering en energias méas peguefias que la energia umbra donde comienza la emision es
précticamente despreciable, indicando este hecho que la agitacion térmica debida a los
fonones opticos en los portadores de las subbandas mas bajas serd poco importante. No
obstante, conforme aumenta la temperatura se incrementa la agitacion térmica, ya que las
tasas de absorcion son importantes incluso en las subbandas de menor energia. Por €llo,
seria razonable que las tasas de scattering con fonones épticos que hemos desarrollado en
este trabajo conduzcan a una disminucion de la movilidad de los huecos cuando se trabaje a
temperaturas cada vez més atas.

Respecto a los fonones acusticos, la Figura 4.12 muestra las tasas de scattering para las
subbandas HO y H2. Se observa igualmente que las tasas de scattering se incrementan a
aumentar latemperatura. Sin embargo, en este caso el incremento es mucho més importante
gue para los fonones Opticos, siendo las tasas de scattering a 430 K notablemente mas
importantes que a 77 K. Este comportamiento puede justificarse de manera aproximada a

partir de la aproximacion de equiparticion. Esta, cuando se aplica a estudio del scattering

con fonones acusticos, admite que N, +1=N, _keT . Por tanto, las tasas aumentan

acu

linealmente con |a temperatura.

Debido a que € scattering con fonones acusticos es significativo desde energias muy
bagjas, serd un mecanismo muy importante especialmente para € estudio del transporte a
medias y bagjas temperaturas. Ademas, e fuerte aumento de las tasas de scattering con la
temperatura puede implicar una disminucion en el valor de la movilidad de los huecos en
de la estructura estudiada.
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Figura 4.11: Tasas totaes de scattering con fonones opticos en una lamina de S de 10 nm de espesor con un
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4.5.2 Efecto del campo eléctrico aplicado

El campo eléctrico transversal es una magnitud de gran importancia en € estudio del
transporte de los portadores en una estructura de tipo SOI. Sus efectos son fundamentales a
resolver la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva. Un campo eléctrico intenso tiende a
elevar la energia de los estados como consecuencia del mayor confinamiento, y ademas
puede desplazar los centroides de las funciones envolventes hacia la interface del 6xido de
puerta o la del Oxido enterrado. Estos cambios pueden influir notablemente sobre los
valores de las tasas de scattering de cada uno de los mecanismos. En este apartado se
expone € estudio de como influye esta magnitud en un pozo de Si de 10 nm de anchura a
unatemperatura de 300 K.

La Figura 4.13 muestra las tasas de scattering con fonones 6pticos para los huecos en las
subbandas HO y H2. En ambos casos se observa un desplazamiento de las curvas hacia la
derecha como consecuencia del mayor confinamiento, que provoca un incremento en las
energias de los estados. De esta manera, los fondos de las subbandas se encuentran a
energias mas atas, y por consiguiente los escalones de las curvas se mueven hacia energias
mayores. Este desplazamiento es casi exacto para la subbanda H2, mientras que en la
subbanda HO viene acompafiado de un pequefio incremento en las tasas de scattering. Este
podria deberse a un aumento de los valores de las integral es de solapamiento de la ecuacion
(4.39) cuando se aumenta e campo €eléctrico, ya que éstas toman valores mas altos cuando
el confinamiento de los portadores se intensifica. El significado fisico de este
comportamiento es la posibilidad de un nimero mayor de fonones que produzcan las
transiciones, ya que a disminuir laindeterminacion de la posicién del portador, aumentala
indeterminacion del momento del mismo en la direccién z Por tanto, ya que el campo
eléctrico produce un confinamiento mas fuerte en los portadores de la subbanda HO que en
la subbanda H2, €l scattering con fonones Gpticos se hara un poco més intenso en el primer

Caso.
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Figura 4.13: Tasas totales de scattering con fonones 6pticos en unaldmina de Si de 10 nm de espesor a 300 K con
un campo el éctrico aplicado comprendido entre 1 kV/cm y 75 kV/cm para las subbandas (a) HO y (b) H2.
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Figura 4.14: Tasas totales de scattering con fonones aclisticos en una lamina de Si de 10 nm de espesor a 300 K
con un campo el éctrico aplicado comprendido entre 1 kV/cm y 75 kV/cm paralas subbandas (&) HO y (b) H2.
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La Figura 4.14 muestralas curvas de |las tasas de scattering con fonones acusticos en las
subbandas HO y H2. EI comportamiento es semejante a de los fonones Opticos por los
mismos motivos ya comentados.

En resumen, un campo eléctrico mayor producira un desplazamiento de las curvas de las
tasas de scattering hacia energias mas atas, junto con un peguefio incremento en los
valores de las mismas que sera apreciable tan solo en las subbandas més bajas.

Por otro lado, laFigura4.15 y la Figura 4.16 muestran los efectos del campo eléctrico en
las tasas de scattering debido a la rugosidad superficial en las subbandas HO y H2 tanto de
la interface del éxido de puerta como de la del Oxido enterrado,. La caracteristica que
tienen en comln todos | os casos mostrados es € fuerte incremento en las tasas de scattering
cuando se aumenta € campo eléctrico aplicado. La justificacion de este comportamiento
esta, precisamente, en que larugosidad superficial producira perturbaciones mas fuertes en
el potencial cuando e campo € éctrico sea més intenso ya que potencia es proporciona a
campo en un pozo triangular. No obstante, comparando los valores de las curvas
correspondientes a los campos de 1 kV/cm y 75 kV/cm se observa una serie de hechos en
ambas figuras. Para la subbanda HO, €l incremento del campo entre los valores indicados
provoca que | as tasas de scattering con la rugosidad superficial de la puerta se multipliquen
aproximadamente por 10* en el caso de la rugosidad superficial con el 6xido enterrado, las
tasas se hacen 2.5x10° veces mayores. Respecto a la subbanda H2, el scattering con la
rugosidad de puerta se hace 5.5x10° veces mas intenso, mientras que con la rugosidad del
6xido enterrado las tasas de scattering se multiplican aproximadamente por 8x10°. Esto
sugiere que un campo eléctrico mas intenso aumenta en mayor medida las tasas de
scattering de la subbanda fundamental correspondientes a la rugosidad con la interface de
puerta, mientras que las tasas correspondientes a la rugosidad del oxido enterrado se
incrementan en mayor medida en las subbandas excitadas. La mayor importancia relativa
del scattering debido a la rugosidad de la interface del Oxido enterrado en las subbandas
excitadas puede justificarse desde € punto de vista de las funciones de onda que

proporciona la ecuacion de Schrodinger.
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Figura4.15: Tasas totales de scattering debido alarugosidad superficial de lainterface del 6xido de puertaen una
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[&mina de S de 10 nm de espesor a 300 K con un campo eléctrico aplicado comprendido entre 1 kV/cm y 75
kV/cm paralas subbandas (a) HO y (b) H2.
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Para justificar 10 expuesto, la Figura 4.17 muestra la densidad de probabilidad en la
direccion de confinamiento de los estados en las subbandas HO, H1 y H2 cuando se aplica
un campo eléctrico de 75 kV/cm. Se puede observar que las funciones envolventes de las

dos primeras subbandas se encuentran desplazadas hacia lainterface de puerta, mientras
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Figura 4.17: Densidades de probabilidad correspondientes alas funciones envolventes de las subbandas (a) HO, H1
yH2y (b) LO, L1y L2 deunalaminade Si de 10 nm de espesor con un campo e éctrico aplicado de 75 kV/cm.
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gue la subbanda H2 se encuentra desplazada hacia la otra interface. Esta apreciacion
cuditativa puede corroborarse cuantitativamente calculando el valor esperado de la
posicion segun las funciones de densidad de probabilidad. Este valor, en € caso del
portador en la subbanda HO, es de 3 nm, lo que indica que & hueco se hallara més préximo
a la interface del éxido de puerta. En la subbanda H1, € vaor esperado es de 4.7 nm,
mientras que para la subbanda H2 éste es 5.35 nm, por lo que &l portador se encontrara mas
proximo alainterface del 6xido enterrado que a la de puerta. Se ha observado que €l valor
esperado de la posicion en subbandas por encima de las citadas es un poco mayor, por o
gue & hueco estara alin mas a gjado de la puerta. El estudio de |as funciones envolventes de
las subbandas LO, L1y L2 llevaa conclusiones similares. Asi pues, esto parece indicar que,
en efecto, la rugosidad de la interface del dxido enterrado tiene mayor relevancia para las
subbandas més atas, mientras que la rugosidad de puerta sera muy importante en las
subbandas mas bajas.

Resumiendo las observaciones que se han realizado en este apartado, €l estudio de las
tasas de scattering de los mecanismos estudiados parece indicar que € transporte de huecos
en estructuras de tipo SOI presentara una reduccion en su movilidad cuando se aplique un
campo eléctrico mas intenso, principalmente como consecuencia del extraordinario

aumento de las tasas de scattering debido alarugosidad superficial.

4 5.3 Efecto delaanchuradelalaminade Si

En este apartado se analizara la influencia que tiene la anchura de lalaminade S en las
tasas de scattering. Para ello se realizaran los célculos en un pozo de espesor variable entre
2.5 nm y 10 nm, a una temperatura de 300 K y con un campo eléctrico aplicado de 10
kV/cm. El rango de anchuras que se ha estudiado puede ser descrito adecuadamente con €l
conjunto de subbandas 531, como ya se justifico en la seccién 4.3.

En primer lugar, la Figura 4.18 y la Figura 4.19 muestran las tasas de scattering con
fonones Gpticos y acusticos para portadores en las subbandas HO y H2 para tres anchuras

distintas de la lamina de Si. Observando los resultados es dificil determinar una tendencia
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en las tasas de scattering cuando se varia el espesor de laldamina de Si. De hecho, las tasas
observadas estén influidas por dos efectos que se contrarrestan. En primer lugar, un pozo
mas estrecho confinard més a los portadores, y como consecuencia aumentara € vaor de
las tasas de scattering a existir un mayor niUmero de fonones disponibles para redizar las
transiciones [Gamiz, 1999b]. Esto esta relacionado con € escalonado mucho més abrupto
de las tasas de scattering en los pozos mas estrechos. En segundo lugar, una lamina mas
estrecha tendra subbandas més separadas entre si, y por consiguiente deberd incrementarse
notablemente la energia del portador para poder alcanzar €l siguiente escalon. En definitiva,
los grandes saltos de las tasas de scattering con fonones que se observan cuando la lamina
reduce su espesor se compensan con € mayor espaciado de energias que hay entre los
escalones delas curvas.

En los casos mostrados en estas figuras se aprecia que |las tasas de scattering suelen ser
bastante menores en una lamina més estrecha, si bien es cierto que €l escalonado hace que
éstas se incrementen en gran medida, superando con frecuencia las tasas de scattering de
los pozos mas anchos.

Un aspecto interesante que se puede destacar de las tasas de scattering representadas es
gue, cuanto més estrecho es € pozo, las tasas de scattering se mantienen mas constantes en
los interval os de energia que median entre los saltos. Este hecho esta vinculado con una no
parabolicidad menos importante en cada una de las subbandas de la estructura en 10s pozos
de menor espesor. Con respecto a esta observacion, es conveniente no confundir la no
parabolicidad de la banda de valencia con la no parabolicidad de cada una de las subbandas
obtenidas a resolver la ecuacion de Shrodinger de masa efectiva. Mientras que la no
parabolicidad puede ser despreciable dentro de una subbanda por la forma que tenga la

relacion E,(k;), e calculo de la misma no se puede redizar con fiabilidad s no se

incluyen los efectos de no parabolicidad de la banda de valenciaen el algoritmo.
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Figura 4.18: Tasas totales de scattering con fonones 6pticos en laminas de Si de espesores comprendidos entre 2.5

y 10 nm a 300 K con un campo eléctrico aplicado de 10 kV/cm para las subbandas (a) HO y (b) H2.

201



sxi0¥p0———r——pr——

—=—H02.5nm

’c:s'\ -o--HO5nnm —e-
S 6x10%% F —A—HO0 7.5 nm
§ --+¥--H0 10 nm
.9:_9, L
® 4x107
[&]
n
[}
©
% 2x10" +
|_
0 1 1 1 1
0 50 100 150 200 250
Energia (meV)
@
8X:|.012 T T T T T T T T
—~ —=—H22.5nm
© --e--H25nm
3 6x10%F —A—H27.5nm
o -v--H210 nm
c
I3
T 4x10"” - .
n
S >
cu 1
A 2x10% - C
= !
|
|
|
O o o & A oa oala o al
0 50 100 150 200 250
Energia (meV)
(b)
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Figura 4.20: Tasas totales de scattering debido alarugosidad superficia de lainterface de puertaen l[aminas de Si
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La Figura 4.20 y Figura 4.21 muestran |las tasas totales de scattering de las subbandas
HO y H2 con las interfaces de puertay del 6xido enterrado para varios espesores del pozo.
Se observa que cuanto menor es la anchura de la lamina de Si, menor es la tasa de
scattering. La justificacion de estos resultados es la siguiente: segun el modelo que se ha
usado en este andlisis, €l potencial electrostético en la estructura SOI del hamiltoniano sin

perturbar es
V() =E_z (4.114)

sendo E,, & campo eléctrico transversal. Si se perturba la interface del 6xido de puerta o

del Oxido enterrado, los potencial es € ectrostéticos son, respectivamente

E_L
Z_[z+0 ]

VG(Z) B L~+0

m

E L
\Y/ 2)=—%2" 7]
BOX() L+|:|m

(4.115)

y por consiguiente, seguin la ecuacion (4.90), la perturbacion del potencia es

E_0
DVG(Z):ﬁ[L—z] ; O<sz<L

" (4.116)

Ezz[lm

z] ;: O<z<L
L+0,

0 Vgox (2) =

Estas expresiones se usan en la evaluacion de las integraes Jﬁ “(Q0V, (20, (2)dz due

L

aparecen en el desarrollo de |as tasas de scattering. Se puede observar que €l valor absoluto

de las mismas en ambos casos es aproximadamente

Exl L (4.117)
L+0 2 '

m

fri@uVv,(2n, (z)d% -

Puesto que en el estudio realizado se ha mantenido constante el campo eléctrico y €l valor
de A, una reduccion de la anchura L implica la disminucion de las tasas de scattering
debido alarugosidad superficial de ambas interfaces.

También se puede destacar de las figuras e desplazamiento de las curvas hacia energias
maés altas como consecuencia dd desplazamiento del fondo de las subbandas a aumentar la

energia. Este hecho es extremo en la posicién del fondo de la subbanda H2 en e pozo de
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2.5 nm, que tiene una energia mayor que la maxima representada, |0 que causa que las tasas
de scattering sean cero en todo € rango. A pesar de este hecho se ha preferido esta
representacion en vez de extender € rango de energias con € propésito de poder comparar

con facilidad estas tasas con las de otras figuras.

4.5.4 Efecto delarugosidad delainterface Si-SIO,

Las tasas de scattering debido a la rugosidad superficial con lainterface de puertay de
oxido son funcion de los parametros A, y L., que describen la interface S-SiO,. La
variacion de los mismos da lugar a tasas de scattering diferentes, y su implicacion en €
transporte puede inferirse de forma aproximada del estudio de cédmo afectan estos a los
valores de | as tasas de scattering.

Siguiendo & modelo de estructura SOl usado en este trabgo se puede estimar
analiticamente la forma en que cambian las tasas de scattering cuando se varia € valor

cuadrético medio de la rugosidad superficial A, . La ecuacion (4.116) muestra las

perturbaciones del potencia electrostatico en un pozo triangular de anchura L que desplace

una de sus interfaces una distancia A, manteniendo la otra fija. Cuando se introducen las

correspondientes perturbaciones en |as tasas de scattering de la ecuacion (4.113) es posible

0 B [ L. .
extraer como valor constante el factor [ i D”‘ f . teniéndose que las tasas de scattering
0L+Umd

serdn proporcionales d mismo, de modo que un estudio de la influencia del vaor

cuadrdtico medio de la rugosidad superficia es especiamente sencillo. Para pequefias
perturbaciones (DLm <<1) se puede afirmar gque |as tasas de scattering verifican la siguiente

relacion

2
L
0L

| s

(4.118)
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Figura 4.22: Tasas totales de scattering debido alarugosidad superficial de lainterface de puertaen ldminas de Si
de 10 nm de espesor con un campo eléctrico aplicado de 10 kV/cm a 300 K y longitudes de correlacién variables
entre1 A y 100 A paralas subbandas (a) HO y (b) H2

Por consiguiente un aumento en A provocara un aumento de las tasas de scattering
proporcional a cuadrado de este parametro.
2

Respecto a lalongitud de correlacion, las tasas de scattering van multiplicadas por L, ,

y ademés este parametro aparece en €l interior de laintegral angular de la ecuacion (4.113),

lo que hace més dificil estimar analiticamente las implicaciones de esta magnitud en las
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mismas. Por este motivo, se calcularon las tasas de scattering para varios valores de la
longitud de correlacion préximos a los tipicos para determinar su influencia. Como
giemplo, la Figura 4.22 muestra las tasas de scattering debido a la rugosidad de puerta en
las subbandas HO y H2 para longitudes de corrdacionde 1 A, 5 A, 15 A, 30 A y 100 A.
Los efectos que se observen seran semgjantes a los que se produzcan en las tasas de
scattering correspondientes a Oxido enterrado, ya que dicho pardmetro influye en las tasas
de scattering de ambos de la misma manera. Los resultados obtenidos sugieren que, cuanto
menor es € vaor de este pardmetro, menor importancia tiene la rugosidad superficial.
Conforme aumenta la longitud de correlacion van aumentando las tasas de scattering de
manera uniforme. No obstante, se observa que cuando lalongitud de correlacion es de 30 A
y 100 A & aumento se concentra en la region de bajas energias, pudiendo observarse un
pico muy agudo que decrece fuertemente hasta val ores por debajo de curvas de longitud de
correlacion menor. Por consiguiente, |os resultados parecen indicar que cuanto mayor es el
valor de la longitud de correlacion, mucho mas intensa es la influencia de la rugosidad
superficial en el transporte en las cercanias de |os fondos de las subbandas. La justificacion
de este comportamiento podria estar en que cuanto menor es la longitud de correlacion,
menor es la aeatoriedad del ruido de la rugosidad superficial. Por tanto € portador se
mueve experimentando cambios méas uniformes en € potencial electrostatico, y como
consecuencia la perturbacion introducida por la rugosidad superficia en e hamiltoniano del

problema sera menos importante.

45.5 Efecto dela direccion de confinamiento

Por Ultimo se lleva a cabo un estudio de las tasas de scattering de cada uno de los
mecanismos tratados en este trabgjo cuando la direccion de confinamiento se orienta seguin
las direcciones cristalinas <100>, <110> y <111>. En primer lugar resolvimos la ecuacion
de Schrodinger de masa efectiva siguiendo e procedimiento indicado en la seccién 3.7, y

seguidamente se usaron los resultados obtenidos de relaciones E, (k) y funciones

envolventes en e calculo de las tasas de scattering.
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Figura 4.23: Tasas totdes de scattering con fonones dpticos en una ldmina de Si de 10 nm de espesor con un campo
eléctrico aplicado de 10 kV/cm a 300 K para las subbandas (a) HO, (b) H2, (c) LO y (d) L2 cuando la direccién de
confinamiento se orienta segin las direcciones <100>, <110> y <111>.

La Figura 4.23 muestra las tasas de scattering con fonones 6pticos de las subbandas HO,

H2, LO y L2 de una estructura SOI de 10 nm de espesor y 10 kV/cm de campo eléctrico

aplicado operando a 300 K de temperatura. Puesto que la anisotropia influye de manera

diferente en los huecos pesados y ligeros, en esta seccion se ha estudiado también €l

comportamiento de las tasas de scattering en estos Ultimos.

Las curvas mostradas para las subbandas HO y H2 indican que las tasas de scattering son

menores cuando & confinamiento de los portadores se realiza en la direccién <100>, ya que

la densidad de estados en e plano paralelo a la interface es menor. Cuando el

confinamiento es en las direcciones <110> ¢ <111> las tasas de scattering toman valores
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Figura 4.24: Tasas totales de scattering con fonones aclisticos en unaldmina de Si de 10 nm de espesor con un campo
eléctrico aplicado de 10 kV/cm a 300 K para las subbandas (&) HO, (b) H2, (c) LO y (d) L2 cuando la direccion de
confinamiento se orienta segin las direcciones <100>, <110> y <111>.

proximos, s bien es cierto que se encuentran tasas un poco mas atas cuando €
confinamiento es en la direccion <111>.

Las curvas referentes a las subbandas LO y L2 muestran comportamientos diferentes de
los anteriores. En estos casos, las tasas de scattering menores se encuentran cuando la
direccién de confinamiento es la <110>, mientras que las tasas mas altas se dan en €l caso
en que dicha direccion esla<100>.

En laFigura 4.24 se observan resultados similares en |as tasas de scattering con fonones
acusticos de las subbandas HO y H2. Los cambios de los valores de las tasas a cambiar la

direccién de confinamiento son del mismo tipo en estas curvas. Sin embargo, los datos
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correspondientes a las subbandas LO y L2 muestran una tendencia diferente de la observada
en el estudio de los fonones Opticos. En este caso, la direccidn de confinamiento en la que
las tasas de scattering es menor es la <100>, mientras que la <111> muestra los valores
més altos.

Por consiguiente, € estudio realizado muestra que el cambio en la direccién de
confinamiento es un factor que es capaz de alterar muy significativamente los valores de las
tasas de scattering de fonones. Ademas, estas modificaciones pueden ser de distinto tipo en
las subbandas de huecos pesados y de ligeros, e incluso las tasas de scattering con fonones
Opticos y acusticos pueden tener tendencias diferentes. Por €llo, en el andlisis de las tasas
de scattering que se ha realizado, aunque se muestran las caracterisiticas més importantes
de cada uno de los mecanismos considerados, no permite establecer conclusiones claras
acerca de cudl serialadireccion de confinamiento dptima para disefiar dispositivos basados
en la tecnologia SOI cuyos portadores mayoritarios fuesen los huecos. Para este fin seria
necesario implementar la simulacion del transporte en la estructura, un tema que se podria
abordar en trabgjos futuros.

Por |o que respecta a las tasas de scattering debido ala rugosidad superficial de puertay
oxido enterrado, la Figura 4.25 y la Figura 4.26 muestran cOmo cambian éstas en las
subbandas HO, H2, LO y L2 a cambiar la direccion de confinamiento. En las figuras se
puede observar un comportamiento similar en las tasas de scattering de puerta 'y de dxido
enterrado, siendo las curvas casi idénticas en a gunos casos. En cada caso las variaciones de
las tasas de scattering méas importantes se encuentran en las subbandas excitadas, mientras
gue en las subbandas HO y LO las tasas de scattering sufren pequefias modificaciones
cuando se aterala direccion de confinamiento.

Especia mente importantes son |os picos que aparecen en las subbandas L2 cuando la
direcciéon de confinamiento es la <100>, que duplican los valores de las tasas en otras
direcciones.

En general se puede apreciar que la direccion de confinamiento <100> es con frecuencia
la que tiene una tasa de scattering mayor en todos los casos analizados. Asi, los datos
sugieren que esta direccion de confinamiento seria la menos favorable en la
implementacion practica de los dispositivos cuando la rugosidad superficial sea un

mecanismo de scattering importante.
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Figura 4.25: Tasas totales de scattering debido alarugosidad superficial delainterface de puerta en unaldminade Si
de 10 nm de espesor con un campo el éctrico aplicado de 10 kV/cm a 300 K paralas subbandas (a) HO, (b) H2, (c) LO
y (d) L2 cuando ladireccion de confinamiento se orienta segin las direcciones <100>, <110> y <111>.
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Figura 4.26: Tasas totales de scattering debido a la rugosidad superficid de la interface del 6xido enterrado en una
l&mina de Si de 10 nm de espesor con un campo el éctrico aplicado de 10 kV/cm a 300 K para | as subbandas (a) HO,
(b) H2, (c) LOy (d) L2 cuando ladireccién de confinamiento se orienta segln las direcciones <100>, <110>y <111>,
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Conclusiones

En este trabgjo se ha presentado un modelo de banda de valenciade Si y Ge facilmente
generalizable a otros semiconductores que tiene en cuenta la anisotropia, la no
parabolicidad y la degeneracion de la misma. Este se obtuvo a partir de la resolucion
numérica de la ecuacion de tercer grado del modelo de Kane, basado en € método k-p. A
partir de los resultados obtenidos se reaizé un gjuste de los datos usando funciones a
trozos. La estructura de tales funciones fue seleccionada de manera que satisficiera una
serie de requisitos: i) simplicidad para calcular la energia conocido € vector de onda del
portador; ii) ser Util para establecer un gjuste hasta 1 eV vy iii) posibilidad de imponer la
continuidad en la funcién a trozos y en su primera derivada. Esta Gltima condicion fue
impuesta con el proposito de obtener una funcién de densidad de estados que no presentase
discontinuidades, a diferencia de los resultados previos de otros autores. Ademas, para que
la funcion de densidad de estados obtenida por medio de la aproximacion analitica fuese
similar ala que se obtuvo con el modelo numérico, se eligié como parametro indicador del

gjuste la méxima diferencia entre las funciones 0 (0) calculadas con los datos numeéricos y

las mismas calculadas con las funciones a trozos. Finalmente se comprob6 que el modelo

numeérico y la aproximacion analitica proporcionaban resultados andlogos tanto en las

relaciones [ (lé) como en ladensidad de estados.
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Con € fin de comprobar la validez del modelo se reaizé un estudio en el equilibrio,
calculando valores de poblacion relativa de las bandas y energias medias en funcién de la
temperatura. Los resultados obtenidos tanto en Si como en Ge estuvieron en acuerdo con

los de otros autores basados en el método del pseudopotencial.

A partir del modelo de banda de valencia presentado evaluamos las tasas de scattering
de los huecos del cristal con fonones Opticos, aclsticos y con impurezas ionizadas.
Respecto al scattering con fonones acusticos, desarrollamos un método paratener en cuenta
adecuadamente la inelasticidad de este mecanismo en € estudio del transporte de huecos,
considerando todas las transiciones, tanto intra como interbanda, partiendo del trabajo de

otros autores.

En e estudio del scattering con impurezas ionizadas se propuso razonadamente una
funcién para llevar a cabo la técnica combinada que permitié considerar la anisotropia
angular de la banda de valencia reduciendo notablemente el niumero de rechazos que se

obtenian al implementar |a técnica de rechazo.

También se llevé a cabo una comprobacién de la validez de las tasas de scattering
desarrolladas a partir del estudio de los estados de equilibrio proporcionados por las
mismas cuando se introducen en un simulador basado en el método Monte Carlo. Se
estimaron las poblaciones relativas de | as bandas, las funciones de distribucion en energias
de cada banda y la energia media del gas de huecos y se compararon con |os resultados
tedricos del modelo de banda de valencia, encontrandose un acuerdo excelente. Con el
propésito de comprobar si las tasas de scattering con fonones épticos actuando como Unico
mecanismo de scattering satisfacian también el test, a pesar de que este hecho no se puede
comprobar directamente debido a la gran energia que se pone en juego en un scattering de
este tipo, se ided un método que combinaba los resultados del simulador con la funcion de
distribucion en energias tedrica de los huecos en equilibrio, y se comprob6 que también
eran capaces de proporcionar los valores tedricos de energia media en un amplio rango de
temperaturas. Para concluir el test se examinaron los resultados que proporcionaba el
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simulador en equilibrio para distintos valores de los potenciales de deformacion optico y

acustico, observandose que estos pardmetros no desempefian ningun papel en el equilibrio.

Seguidamente se mostraron los resultados obtenidos con los modelos de banda de
valencia numérico y analitico. Con el modelo numérico se calculé la velocidad de arrastre
frente al campo eléctrico en Si y Ge para varios valores de la temperatura, encontrandose
un buen acuerdo con los resultados experimentales. Se calculé también la poblacion
relativa de cada una de las bandas y la energia media del gas de huecos en funcion del
campo eléctrico aplicado. Esta Ultima se compard con |os resultados obtenidos por otros
autores que usaron €l método del pseudopotencia y se encontrd que estaba en consonancia
con los mismos. Finamente se mostraron gjemplos de tiempo de cédlculo tipico. Con €
modelo analitico se realizaron calculos de velocidad de arrastre frente a campo eléctrico,
encontrdndose conformidad entre los resultados del modelo numérico y los experimental es.
Se indicaron g emplos de tiempo de célculo tipico, y se observé una importante reduccion
del mismo cuando se aplicd e modelo analitico. A continuacion se redizaron céalculos de
movilidades 6hmicas en Si y en Ge en un amplio rango de temperaturas y para diversos
valores del dopado del cristal y se compararon con los datos experimentales. Para cristales
puros se obtuvo un buen acuerdo con los experimentos, mientras que los cristales dopados
solo pudieron ser adecuadamente descritos para bajas concentraciones de impurezas, hasta

aproximadamente 10 cm™,

A continuacion se abordé € estudio de las implicaciones de la no parabolicidad de la
banda de valenciaen el confinamiento de |os huecos en unadireccién, siendo este trabajo la
base para un estudio de més profundidad sobre los dispositivos basados en la tecnologia
SOI. Con esta intencidn, se desarroll6 la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva sin
imponer restriccion alguna sobre la no parabolicidad de la banda. Posteriormente se
comprobd que los trabajos de los anteriores autores sobre este tema podian considerarse

como casos particulares del formalismo desarrollado en estainvestigacion.

Para tratar aguellos casos en los que la energia de confinamiento del estado es menor

gue e potencia en alguna region del espacio (barreras) se propuso € uso de un modelo
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parabolico. Esta aproximacion es Util cuando se desconoce la relacion entre la energiay €

momento dentro de la banda prohibida.

Tras e desarrollo tedrico, se resolvio la ecuacion de Schrodinger de masa efectiva
aplicada a caso de las bandas de valenciadel Si y del Ge. Se observé la importancia de la
consideracion de la no parabolicidad en la determinacion de las subbandas de energia.
Ademés, se comprobd la bondad de la aproximacion parabdlica en las barreras comparando
los resultados con los obtenidos por € método directo. No obstante, un andlisis en mas
profundidad mostré que las funciones envolventes obtenidas a resolver la ecuacion de
Schrédinger de masa efectiva usando la aproximaciéon de parabolicidad en las barreras
presentaban comportami entos andmal os en |as proximidades del fondo de las subbandas. Se
llevd a cabo un estudio sobre este aspecto, determinandose finalmente que las funciones
envolventes que deberian usarse para toda la subbanda habrian de ser calculadas mediante
el método directo en una energia en la que éste sea aplicable. EI método expuesto también
se extendio para aplicarlo a modelo anisotropo de la banda de valencia, y se establecié una
comparacion cualitativa entre las subbandas de energia obtenidas y las del método k-p, con
el propésito de interpretar adecuadamente los resultados en la implementacion del

transporte de un gas bidimensional de huecos.

En la Ultima parte de este trabajo se abordaron cuestiones de gran importancia en €l
estudio de la dindmica de los huecos en una estructura SOI. Se desarroll6 € célculo de la
densidad de estados para una banda con cualquier tipo de no parabolicidad. Posteriormente
se llevd a cabo un andlisis de la poblacion relativa de ciertos conjuntos de subbandas de
peguefia energia en una estructura SOl modelada como un pozo triangular de barreras
infinitas de 10 nm de espesor. Los resultados sugieren gue un conjunto adecuado de
subbandas para estudiar la dindmica de |os huecos en tales estructuras podria ser €l formado
por las cinco, tres y primera subbandas de menor energia de huecos pesados, ligeros y split-

off respectivamente.

Otro aspecto importante para €l transporte es el desarrollo de las tasas de scattering

bidimensionales con fonones Opticos, aclsticos y con la rugosidad superficia de la
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interface Si-SiO, de lapuertay € 6xido enterrado. Las tasas correspondientes a scattering
con los fonones acusticos se obtuvieron de manera similar a las tridimensionales,
desarrollando un algoritmo que permite la consideracion de la inelasticidad de dicho

mecanismo de scattering.

Finalmente se dedico un apartado al andlisis de las tasas de scattering obtenidas y sus
posibles implicaciones en e transporte de huecos. El estudio se basb en una estructura SOI
a 300 K con unalaminade Si de 10 nm de espesor y con un campo el éctrico transversal de
10 kV/cm. Inicialmente se anaizaron los comportamientos caracteristicos de las tasas de
scattering con cada uno de los mecanismos en cada una de las subbandas del conjunto 531
en la mencionada estructura. Posteriormente se modificaron los valores de la temperatura,
el campo eléctrico transversal, laanchura de laldminade Si y |os parametros que describen
lainterface Si-SiO, y se comentaron los cambios que dichas magnitudes provocaban en las
tasas de scattering de las subbandas HO y H2. Se eligieron éstas con € propésito de mostrar
como influye la forma de la funcion envolvente del estado del hueco en cada uno de los
mecanismos de scattering. Por dltimo, se usd € formalismo desarrollado en este trabajo
para considerar la anisotropia de la banda de valencia en la ecuacion de Schrédinger de
masa efectiva con la finalidad de estudiar las tasas de scattering de cada uno de los
mecanismos cuando e confinamiento de los portadores se realiza en las direcciones
cristalinas <100>, <110> 6 <111>.
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Apendice A

Constantes del modelo de banda de valenciade Si y Ge

Valores de las constantes a, b, c y d del megjor gjuste de modelo de banda de valencia

desarrollado en este trabgjo.

S
Intervalo a(meV?) b (meV™) c d (mev™)
(meV)
0-8 4.979-10" -7.13-10° 1 -6.250-10°%
8-50 4.300-10° 7.025-10° 1.033 2.292-10°
50-100 1.075-10° 4.550-10°° 1.241 8.124-10°
100-1000 -8.79-10° 5.110-10° 1.292 9.067-10°

TablaA.1: Banda de huecos pesados de S

Intervalo (meV) a(mev™) b (mev™) c d (mev™?

0-27 -7.69-10” -1.48107 1 3.522:10°

27-50 9.977-10” -1.86-10° 1.059 -8.74-10°
50-250 5.623-10" 4.873 135.9 11.25
250-1000 1.847-10° 5.145 101.9 11.25

Tabla A.2: Banda de huecos ligeros de S
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Intervalo (meV) a(meV™) b (meV™) c d (mev™)
44-54 -1.64-10% 1.302-10° 0.337 -9.26:10°°
54-100 -3.93-10° 3.964-10° -0.0696 1.370-10°°
100-200 -3.82-10° 1.136-10* -1.72 5.494-10°
200-1000 -2.46:10° 2.383-10* -5.03 1.176-10*

Tabla A.3: Banda de huecos split-off de Si
Ge

Intervalo (meV) a(meV™) b (mev™) c d (mev™?)
0-62 -1.05-10% 9.116-10* 1 9.202-10°°
62-150 4.442-10° -4.54-10° 1.005 -3.31-10°
150-300 4.269-10" 3.065-10° 1.079 5.584-10°
300-1000 1.651-10” 5.840-10° 1.161 9.419-10°

Tabla A.4: Banda de huecos pesados de Ge

Intervalo (meV) a(meV™) b (mev™) c d (mev™?)
0-176 -3.33-10° -2.06-10° 1 -7.95.10"
176-300 8.369-10° -6.15:10° 1.403 -3.77-10"
300-400 4.345.10° -2.477 1332.4 9.300
400-600 1.564-10" 7.633-10° 110.34 1.239
600-1000 1.845-10" 1.552 554.55 11.25

TablaA.5: Banda de huecos ligeros de Ge
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Intervalo (meV) a(meV™) b (mev?) C d (mev™?)
295-298 -8.24-10° 73.85 -11295 11.25
298-400 -5.65-10° 8.838-10° -0.915 6.785-10"
400-500 -2.30-10° 2.093.10° -2.99 6.780-10°
500-1000 -3.61-10” 5.377-10° -8.88 2.080-10°

Tabla A.6: Banda de huecos split-off de Ge
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ApendiceB
Normalizacién de la funcién de onda

Las funciones de ondal (F) = Ilil“-un,o(F)e"‘r"ﬁn ~(2) han sido usadas en el desarrollo de
I

este trabajo para representar e estado de un portador con vector de onda paralelol?|| en la
subbanda n. Como ya se sefia o, las funciones un,O(F) son las funciones de Bloch en €

fondo de la banda n y 0 (z) son las funciones envolventes en la direccion de

confinamiento, obtenidas como funciones propias de la ecuacion de Schrédinger de masa

efectiva. El propésito de este apéndice es justificar el uso de la constante de normalizacién

e , siendo |, lalongitud de la celda unidad en la direccion de confinamientoy N, €l
I

nimero de celdas unidad contenidas en e plano perpendicular a la direccion de
confinamiento.

La constante de normalizacion sera independiente de la orientacion del cristal, ya que €l
determinante jacobiano de una rotacion es la unidad. Por consiguiente, una funcion de onda
normalizada en un sistema de coordenadas |o seguira estando cuando dicho sistema se rote
con e mismo valor de la constante de normalizacion. Por simplicidad se supondra que la
direccién de confinamiento esta orientada en la misma direccion que uno de los vectores de

la red directa. Ademés, a las funciones un,O(F) y 0 ,(2) selesimpondran las siguientes
condiciones de normalizacion

ﬁ;,o (F)Un,o (Fav =N (B.1)
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fa@n,(2dz=1 (B.2)

L
sendo V € volumen total del cristal, L la longitud del cristal en la direccion de

confinamiento y N el nimero total de celdas unidad del cristal. La primera de las
condiciones se impuso suponiendo implicitamente que la integral de u;,O(F)un,O(F) en una

celda unidad esla unidad,
‘ﬁj;,o(F)un,o (F)dV =1 (B_g)
Para comprobar si la constante de normalizacion que se ha usado es la correcta, se

integrael médulo a cuadrado de unafuncién de onda general en todo € cristal
I

o oo (P (0, (20, (2)aV (B.4)
v

El diferencial de volumen podra escribirse como

dv = df,dz (B.5)
donde df‘t” es e diferencial de area en e plano perpendicular a la direccion de

confinamiento y dz el diferencial de longitud en la direccién de confinamiento. Por tanto
se considera que € recinto de integracion V puede descomponerse en el &rea de integracion

del plano perpendicular aladireccion de confinamiento, S, y laextension del crista en la

direccion de confinamiento previamente definida como L . Llevando a cabo la integracion

en el plano, y recordando la periodicidad en el mismo de las funciones u, ,(r), se obtiene

el siguiente resultado

%_ﬁ";,o(fc)un,o(})dﬁ = N|| _ﬁj;,o(F)un,o(F)an (B.6)

§|,c.u.
Con estaigualdad se puede limitar € recinto de integracion en el plano ala extension de
una unica celda unidad. Cuando se integra en € plano, € resultado que se obtiene es una

funcion que sdlo depende de lavariable z, y por consiguiente se define lafuncion

U,o(2) T ﬁ"r:,o(ft)un,o (F)dF” (B.7)

§p.C.u.
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Esta funcion conserva e comportamiento periodico de las funciones u,,(r) en la

direccion z Llevando estos resultados ala ecuacion (B.4) setiene
I

o flo (o (P (20, (DAY =1y, U1,0(20 (20, (A2 .8
v L

Se efecttia ahora el cambio de variable zk = Rk + 1.k, siendo Rk un vector de la red

directa en la direccion de confinamiento y rZ"R un vector que variaran dentro de la celda

unidad. Por la periodicidad de las funciones U ,(2) y la variacion lenta de las funciones

0 ,(2) dentro de una celda unidad, se puede llevara cabo |a siguiente aproximacion

. 1} . 1]
lew JUn0(20 5 (20 (D2 =ley g3 0L (R (R)p > o(2)0z (B.9)
L RZ Ic.u.
El corchete puede aproximarse por la siguiente integral
0 . 0 1 .
DZD n(Rz)[| n(Rz)D zliﬁ n(z)[| n(z)dz (Blo)
IR, 0 cu. L
y segun la ecuacion (B.3)
Jno(2dz=1 (B.11)

Ic.u4

Combinando todos los resultados anteriores se puede concluir que e factor de

R :
normalizacion \/KT” es el adecuado para formular |as funciones de onda.
I
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